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ZUSAtJ\MENFASSUNG
Die Ergebnisse von Channelling-Untersuchungen an Einkristallen des
Al5-Strukturtyps ~ wie z. B. an V3Si lassen sich nur in unzureichender \.;t'eise
mit analytischen Modellrechnungen vergleichen. Deshalb wurde in dieser Ar-
beit der Channelling-Prozess in einem Monte-Carlo-ProgrammunterVerwendung
des Binären-Stoß-Modells simuliert.
Das Binäre-Stoß-Modell beinhaltet die Verfolgung der Trajektorien ge-
ladener Teilchen durch Berechnung der gleichzeitigen Stöße eines Ions mit
allen Targetatomen der unmittelbaren Umgebung in Impulsnäherung. Als Atom-
Ion-Wechselwirkungspotential wurde die Moliere-Näherung des Thomas-Fermi-
Potentials verwendet. Gleichzeitig wurde die Ablenkung der Ionen durch
freie Stöße mit Elektronen berücksichtigt. Die thermischen Schwingungen
der Targetatome wurden durch normalverteilte Auslenkungen simuliert~ wobei
die anisotrope Schwingungsform der V-Atome durch ein Rotationsellipsoid be-
schrieben wurde. Der elektronische Energieverlust wurde aus Stö&nmit ge-
bundenen Elektronen~ mit freien Elektronen und aus der Anregung von Plasmonen
berechnet. Die Rückstreuwahrscheinlichkeit wurde bei jedem Stoß eines Ions
mit einem Targetatom als Produkt aus Aufenthaltswahrscheinlichkeitsdichte
des Targetatoms und Rutherfordwirkunesquerschnitt berechnet. Der Einfluß
amorpher Oberflächenschichten auf den Channelling-Prozess wurde durch Auf-
weiten des einfallenden Teilchenstrahls simuliert.
Die berechneten Werte für die minimale Ausbeute~ X . ~ und den
m~n
kritischen Winkel~ ~1/2~ waren in guter Übereinstimmung mit den Ergebnissen
von Experimenten mit 2 MeV-4He+-Teilchen. Die Gitterstörungen nach Be-
strahlung mit einer Fluenz von 6 . 1016_4He+/ cm2 der Energie 300 keV ließen
sich im Durchschußbereich durch normalverteilte statische Verlagerungen
der V-Atome von im Mittel 0.05 R erklären. Die laterale Defektstruktur nach
. 16 4 + 2Bestrahlung mit e~ner Fluenz von 1.5 . 10 - He /cm der Energie 50 keV ließ
sich am Ende der Reichweite durch ein Rechteckprofil mit 50 % Verlagerungen
der V-Atome von maximal 0.5 Rsimulieren.
MONTE-CARLO-CALCULATIONS FOR THE SIMULATION OF CHANNELLING-
EXPERIMENTS WITH V3SI-SINGLE-CRYSTALS
ABSTRACT
The results of channelling-investigations on single-crystals of
AIS-type structure t like e.g. V3Si, are not directly comparable to
analytical model-calculations. Therefore the channelling-process was
simulated in a Monte-Carlo-program on the basis of the binary-collision-
model.
The trajectories of charged particles are evaluated by calculating
the simultaneous collisionsof an ion with all directly surrounding
target-atoms in momentum-approximation. The MoliEhe-approximation of
the Thomas-Fermi-potential was used for describing the ion-atom-inter-
action. Deflections of the ions by free collisionswith electrons were
also included. Thermal vibrations of the target-atoms were simulated by
normally distributed displacements; the anisotropic vibrations of the
V-atoms were described by a rotational ellipsoid. The electronic energy-
loss due to collisions with bound electrons t with free electrons and
due to plasma excitations was calculated. The backscattering probability
was calculated from the product of the position probability density of
the target-atoms and the Rutherford cross section. The influence of
amorphous surface layers was simulated by additional spread of the
incident particle beam.
The calculated values for the minimum yield, y . t and the critical
"TIun
angle, ~1/2' were in good agreement with the results of experiments with
2 MeV-4He+-particles. The lattice damage in the range of 2000 Rat the
. .. . fl f 6 1 16 4 +/ 2surface after an 1rrad1at10n w1th a uence 0 . 0 - He cm at
300 KeV could be explained by normally distributed static displacements
of the V-atoms with a mean value of 0.05 R. The transverse damage struc-
f . d" . h fl fIS 10 16_4He+/ cm2 atture a ter an 1rra 1at10n W1t a uence 0 .
50 KeV could be simulated by a step profile of 50 % displacements of
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Bestrahlt man einen einkristallinen Festkörper mit geladenen Teilchen, so
beobachtet man eine Beeinflussung der Bahnen dieser Teilchen durch die be-
sondere Anordnung der Atome inniedrigindiziertenKristallrichtungen. Die ein-
fallenden Ionen oder Elektronen werden entlang von Atomketten bzw. Atomebenen
geführt. Dieses Phänomen ist allgemein als Channelling-Effekt bekannt. Es stellt
sich so eine, gegenüber der Bewegung im amorphen Festkörper, geänderte Ver-
teilung des Orts und der Energie der Teilchen ein, die zu einer Änderung der Aus-
beute von stoßparameter- und energieabhängigen Prozessen, wie Rutherford-Rück-
streuung, Kernreaktionen, Röntgenemission u.ä. führen /1/.
Die Bahnen der geführten Teilchen werden durch Abweichungen vom idealen
Aufbau des Kristalls sehr stark beeinflußt. Deshalb kann dieser Effekt z.B. zur
Gitterplatzbestimmung von Fremdatomen, zum Studium von Oberflächenschichten, zur
Bestimmung der Größe der thermischen Schwingungsamplituden, aber auch zur Unter-
suchung von Defektstrukturen benützt werden.
Im Falle von V
3
Si ist insbesondere die Untersuchung von Defektstrukturen von
großem Interesse, da diese Verbindung einen Vertreter der für die Anwendung inter-
essanten Klasse der Hochtemperatursupraleiter mit AIS-Struktur darstellt, in denen
die bisher höchsten Übergangstemperaturen zur Supraleitung, T , gemessen wurden
c
(z.B. Nb 3Ge mit 23.2 K /2/), wobei in diesen Verbindungen die Übergangstemperaturen
mit Defektstrukturen eng verknüpft sind.
Es zeigt sich nämlich, daß durch Bestrahlung mit Neutronen /3/, leichten Ionen
14/und schweren Ionen /5//6/ die Übergangstemperatur T drastisch abgesenkt wer-
c
den kann. Derartige Effekte sind besonders im Hinblick auf die Verwendung supra-
leitender Spulen in künftigen Fusionsreaktoren von Bedeutung. Obwohl inzwischen
selbst Details der Supraleitung in AIS-Verbindungen, auch ternärer Art, erklärt
werden können /7/, herrscht über die Struktur der Defekte und damit über die Ur-
sachen derart drastischer Absenkungen der Übergangs temperatur trotz verschiedener
Modellbetrachtungen bis jetzt noch Unklarheit.
Vorausgegangene Channelling-Untersuchungen an V Si haben gezeigt, daß dieser
3
Strukturtyp für solche Art Experimente auf grund der hohen Symmetrie der
Kristallrichtungen [IOOJ und [IIOJ sehr gut geeignet ist. Es stellte sich jedoch
heraus, daß zur Interpretation der experimentellen Ergebnisse, wie z.B. zum
Vergleich der für den Channelling-Effekt spezifischen Größen Xmin und ~1/2 mit
theoretischen Ansätzen, das Kontinuumsmodell nicht mehr ausreicht /8~ /9/. Aus
diesem Grunde erwies es sich als notwendig, zur Untersuchung von Defektstrukturen
an bestrahlten Einkristallen Simulationsrechnungen vorzunehmen.
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Ziel dieser Arbeit ist es daher, durch Anwendung des Binären-Stoß-Modells
und dessen Verwirklichung in einem Monte-Carlo-Programm, das Channelling-Phänomen
für V
3
Si näher zu untersuchen. Zudem sollten Messungen,die von O. Meyer /8/
durchgeführt wurden,mit theoretischen Resultaten verglichen und die Gültigkeit
einfacher Punktdefekt-Modelle in geschädigten Kristallen überprüft werden.
2. BESCHREIBUNG DER EXPERIMENTELLEN VERFAHRENSWEISE
2.1 Die Channeliing-Meßmethode
Hinweise auf den Channelling-Effekt erhielt man im Zusammenhang mit Eindring-
tiefemessungen und -Rechnungen an Einkristallen mit langsamen schweren Ionen /10 -
12/. Es ergaben sich bei Einschuß der Ionen in den niedrigindizierten Kristall-
richtungen Eindringtiefen, die größer waren als bei statistischer Orientierung
der Kristalle (sogenanntem "Random"-Einschuß). Dieser Effekt wurde dadurch er-
klärt, daß die eingeschossenen Ionen bei Einfall in Richtung e~ner niedrig in-
dizierten Kristallrichtung eine Flächenbelegung der Kristallatome sehen, die
wesentlich niedriger ist als bei willkürlicher Orientierung, da die Atome in
Ketten hintereinander zu sehen sind und so die meisten Ionen ungehindert durch
den Kristall laufen können.
In Abb. 1 ist diese Kettenanordnung aus der Sicht e~nes Teilchens unter
Channelling-Bedingungen zu sehen. Abb. 2 zeigt in einer zweidimensionalen An-
ordnung ein Teilchen, das dem Channelling-Effekt unterliegt (a), eines, das an
der Oberfläche direkt rückgestreut wird (b) und eines, dessen Bahn statistisch
orientiert verläuft (c).
Die Transparenz des Kristalls in bestimmten Kristallrichtungen genügt aber
nicht allein, um tatsächlich auch den Channelling-Effekt zu erklären. Wesentlich
ist nämlich, daß die Bahnen der Teilchen auch stabil sind und hierfür ist wieder-
um erforderlich, daß die Kräfte, denen ein geladenes Teilchen während seines
Durchtritts durch den Kristall unterliegt, eine Art Führungsmechanismus bewirken.
Da dieser Führungsmechanismus durch die Wechselwirkung der Atome mit den einge-
schossenen Teilchen ausgebildet wird, müssen die Teilchen bestimmte Bedingungen
erfüllen, damit nicht die Vielfach-Kleinwinkelstreuung, durch die die Teilchen
gelenkt werden, ~n Großwinkelstreuung übergeht,nach der keine Korrelation mehr
zur ursprünglichen Einfallsrichtung besteht.
Will man dieses Stabilitämkriterium quantitativ formulieren, so legt man am
besten folgende Überlegung zugrunde:
Abb. 1
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Abb. 2 Trajektorien geladener Teilchen in einem zweidimensionalen Kristall in
Abhängigkeit des Einschußwinkels und des Eintrittsorts: a: geführtes
Teilchen, b: direkt rückgestreutes Teilchen, c: in Random-Richtung lau-
fendes Teilchen.
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Ein Teilchen gilt als geführt, solange se~ne Querenergie nicht den Wert des Atom-
Ion-Potentials erreicht, der dem einen Großwinkelstoß verursachenden Stoßpara-
meter entspricht.
Wenn E die Energie der einfallenden Teilchen, ~ den Winkel zwischen der
Teilchenbahn und der Richtung der führenden Atomketten darstellen, ergibt sich
die Energie der transversalen Komponente der Bewegung zu:
(2. 1)
Es genügt dann, zu fordern, daß Ei < E sein soll, wenn E den einem Großwinke1-
c c
stoß entsprechenden Potentialwert darstellt, der vom Wechselwirkungspotential
der Gitteratome mit den Teilchen und von der Struktur des Kristallsabhängt, so-
daß als Stabilitätsbedingung für das Auftreten von Channelling sich ergibt:
", < ,h (Ec ) 1/2 f" kl' 1/'
0/ O/C = E: ,ur e~ne 0/' (2.2)
Diese Bedingung ist allerdings nur gültig, wenn das Teilchen auch in Kanalmitte
eingetreten ist, sonst muß nämlich die transversale Energie nach:
+ (2.3)
berechnet werden, wobei E (x ,y ) die potentielle Energie darstellt, die das
000
Teilchen am Eintrittsort in der Querebene, (x ,y h erhält. Daraus folgt dann:
o 0
I/J < I/Jc
E - E (x ,y ) 1/2
(c 0 0 0)
E
(2.4)
Diese kurze Ableitung zeigt aber auch deutlich, daß für das Auftreten des
Channelling-Effektes im wesentlichen Eigenschaften der Gitteratome und damit
der Kette oder Ebene, in der sie angeordnet sind, verantwortlich sind und weniger
die Transparenz der Struktur.
Zum experimentellen Nachweis des Channelling-Effekts kann jeder stoßpara-
meterabhängige Prozess benützt werden. Gemessen wird dabei die Ausbeute einer
solchen Reaktion zwischen Projektil und Kristallatom als Funktion des Winkels
zwischen Strahlrichtung und der Normalen der Kristalloberfläche.
Die Daten, welche in der vorliegenden Arbeit verwendet wurden, sind durch
Rutherford-Rückstreuung und Kernreaktionen gewonnen worden. Die Grundlagen
dieser Methoden werden im Folgenden genauer erläutert.
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Treffen Ionen auf die Oberfläche eines amorphen Festkörpers, bzw. eines
statistisch orientierten Einkristalls, so wird ein Teil der einfallenden Teil-
chen unmittelbar an der Oberfläche (t = 0) mit der Energie E(t = 0) = ~. Eo
zurückgestreut, wobei E die Energie der Teilchen vor dem Stoß darstellt. k
o -"M2
ist ein kinetischer Faktor, der sich aus Energie- und Impulserhaltung beim
elastischen Stoß berechnen läßt zu:
MI cos 8L + 1M2 - M2 sin
28 '
( 2 -I---L) 2
MI + M2
(2.5)
8L Streuwinkel im Laborsystem
MI Masse des einfallenden Ions
M2 Masse des Targetatoms
Die übrigen Ionen dringen in den Festkörper ein und verlieren dabei durch ver-
schiedene Wechselwirkungsprozesse mit den Targetatomen, deren Hüllenelektronen
und freien Elektronen einen Teil ihrer Anfangsenergie, sodaß die Energie eines
in einer Tiefe t zurückgestreuten Teilchens sich nach dem Verlassen des Fest-
körpers ergibt zu:
t t




E - f dx (E) f dx (E) dx0
0 0
, J , J• f
(2.6)





Energie vor dem Rück-
streuprozess,
dE
dx (E) differentieller Energieverlust als Funktion der Energie.
8} Winkel zwischen Oberflächennormalen und einfallendem Strahl.
82 Winkel zwischen Oberflächennormalenund gestreutem Strahl.
E Energie des einfallenden Teilchens im Laborsystem.o
Durch die Beziehung (2.6) ist die Energieskala mit einer Tiefenskala verknüpft.
Abb. 3 zeigt die Vorgänge bei dem eben beschriebenen Prozess, wobei die
Oberfläche des Targets senkrecht zu der von einfallendem und ausfallendem Strahl
aufgespannten Ebene steht.
Bei den in dieser Arbeit verwendeten Rückstreuexperimenten wurden 2 MeV-
4He+-Teilchen auf V3Si-Einkristalle geschossen. Unter diesen Bedingungen kann




Abb. 3 Rückstreuanalyse in Oberflächennäherung. Ei ist die Energie der in einer
Tiefe t rückgestreuten Teilchen als Funktion des Winkels 8 zwischen ein-
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E Energie am Streuort
8L Streuwinkel im Laborsystem
ZI = Kernladungszahl des einfallenden Teilchens
Z2 Kernladungszahl der Targetatome
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Für den gemittelten Streuquerschnitt, cr, ergibt sich:
1 dcr
cr = ~ f d~ d~
TI:
(2.8)
wobei ~ den durch den Detektor aufgespannten Raumwinkel darstellt. Zieht man
in Betracht, daß der Streuquerschnitt definiert ist als:
Anzahl der in den Raumwinkel IT gestreuten Teilchen pro sec.
Anzahl der einfallenden Teilchen pro Flächeneinheit und pro sec.
so ergibt sich in der Oberflächennäherung die Anzahl von rückgestreuten Teilchen
pro Energieintervall OE} bei senkrechtem Einfall der Teilchen zu:
H Q • cr (E ) • IT • N ·Ox
o (2.9)
Q Anzahl der einfallenden Teilchen
N atomare Dichte des Targets




Wie ~n /13/ ausführlich gezeigt, geht (2.9) über in:
H Q • cr (E ).~ • oE 1/ [Eo ]0












Bei größerer Tiefe gilt diese Näherung nicht mehr und es ergibt sich /13/:
- o(kE)
Q • cr(E).~ • [E(E)] (2.11)
o(kE) ~ E(kE) • oE
E (E 1) 1
EI = Energie im Detektor
E Energie am Streuort
E(E ) ="l • dE (E )
1 N dx 1
(k - ~ )
2











Abb. 4 Rückstreuausbeute H(E
1
) als Funktion der Tiefe t für ein einatomares
Target. E ist die Einschußenergie und OE
l
die Energieeichung.
o _ 0 (kE)









Die bisherigen Überlegungen haben sich darauf beschränkt, den Rückstreuprozess
für elementare Targets darzustellen; beim Beschuß eines mehratomaren Targets mit
Ionen erhält man die Überlagerung mehrerer Rückstreuspektren, die entsprechend dem
Unterschied in den kinematischen Faktoren auf der Energieskala gegeneinander ver-
schoben sind und deren einzelne Höhen entsprechend der Zusammensetzung der Ver-
bindung und dem unterschiedlichen Streuquerschnitt variieren. Allerdings gilt
diese Additivität nur, solange auch die Bragg'sche Regel ihre Gültigkeit behält/13~
Die dargestellten Ausführungen haben nur für Rückstreuexperimente an
amorphen Festkörpern oder einen in statistischer Orientierung auf einen Ein-
kristall fallenden Teilchenstrahl gegolten. Sind dagegen die eingeschossenen
Ionen parallel einer niedrigindizierten Kristallrichtung ausgerichtet und die
Divergenz des Strahls so gering, daß die in 2.1.1 geforderten Bedingungen für
die Stabilität der Bahn eines geführten Teilchens erfüllt sind, so geht die
Rückstreuausbeute drastisch zurück, da nun die Gleichverteilung der Stoßpara-
meter nicht mehr gegeben ist. Der Grund hierfür liegt in der starken Struktu-
rierung des ursprünglich homogenen Teilchenflußprofiles mit einem ausgeprägten
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Maximum an der Stelle des Kanals, wo das Potential der e1nen Kanal umgebenden
Atomketten am geringsten ist ("Flux-peaking"-Effekt) /14/.
Wird die Kanalachse gegenden einfallenden Strahl in kleinen Schritten ver-
kippt, so wird die Anzahl der Teilchen, für die die Channelling-Bedingungen noch
erfüllt sind, geringer; das wiederum bedeutet,das Fluß-Maximum wird immer mehr aus-
geschmiert, die Ortsverteilung der Ionen nähert sich der Gleichverteilung wie
bei Random-Einfall und als Folge hiervon nimmt die Rückstreurate zu, wie in Abb.5
gezeigt ist.
Man setzt in das Energiespektrum Fenster, registiert die Zahl der in die
entsprechenden Energieintervalle fallenden Teilchen und trägt sie dann 1n Ab-
hängigkeit des Kippwinkels gegen die Kanalachse auf. So erhält man den für
Channelling-Experimente typischen Verlauf der Ausbeute als Funktion des Kipp-
winkels e mit einem ausgeprägten Minimum bei e = 00 (Abb. 6).
Zum Vergleich verschiedener Ausbeutekurven wählt man zwei charakteristische
oGrößen, nämlich die minimale Ausbeute X . , bei dem Kippwinkel e = 0, also ausge-
m1n
richtetem Kristall, und die Ralbwertsbreite der Ausbeutekurve ~1/2. Diese beiden
Parameter stellen ein Maß für den Grad der Ausbildung des Channelling-Effektes in
einem Kristall dar.
Wird ein mehratomares Target untersucht, so lassen sich jeder Atomsorte ge-
trennt Xmin- und ~1/2-Werte zuordnen. In diesem Fall stellen sie jedoch nur ein
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Abb. 6 Winkelabhängige Ausbeutekurven in zwei Kristallrichtungen. Die minimale
Ausbeute, X . , bei 8 = 0 0 und die Halbwertsbreite ~1/2 sind jeweils
. . h m.Ln
e~ngeze~c net:.
der Channelling-Effekt durch das Gesamtgitter verursacht wird. Man spricht dabei
von der Untersuchung des jeweiligen Untergitters.
Bei dem in dieser Arbeit untersuchten System V
3
Si lassen sich auf diese
Weise die Parameter X
min
und ~1/2 in Rückstreuexperimenten nur für das V-Unter-
gitter bestimmen, da unter dem Energiespektrum des leichteren Elementes si der
V-Untergrund erscheint und so die Zahl der an Si-Atomen zurückgestreuten 4He+-
Teilchen quantitativ schwierig zu erfassen ist. Um das Si-Untergitter zu unter-
suchen, bedarf es einer anderen Methode, die es gestattet, die Ausbeute der mit
den Si-Atomen wechselwirkenden Teilchen von der Ausbeute durch die V-Atome zu
trennen. Eine solche Methode ist z.B. die Untersuchung mit Kernreaktionen.
Diese Untersuchungsmethode wird bevorzugt angewandt, wenn in e~nem Fest-
körper Elemente verschiedener Massen vorkommen und das Verhalten der leichteren
Targetatome gegenüber geführten Teilchen getrennt beobachtet werden soll.
Bei Anwendung einer Kernreaktion ist es möglich, eine solche Reaktion zu
wählen, daß das auslaufende Teilchen eine höhere Energie besitzt als die von
der anderen Targetatomsorte elastisch gestreuten Teilchen, sodaß die Trennung im
Energiespektrum gut durchführbar ist. Ein Nachteil ist nur, daß die Wirkungsquer-
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schnitte für Kernreaktionen im allgemeinen wesentlich kleiner sind als für
Rutherford-Rückstreuung, sodaß entweder mit schlechterer Statistik gemessen
werden muß oder bei längeren Meßzeiten die Gefahr der Strahlenschädigung durch
den analysierenden Strahl im Einkristall wächst.
Die kinetische Energie der Reaktionsprodukte läßt sich auf Grund der
Energie-und Impulserhaltung bei der Reaktion berechnen, wobei der Q-Wert der
Reaktion sich aus der Massendifferenz der beteiligten Elemente ergibt /15/.
Bei den Messungen an V3Si /16/ wurde die 28Si(d,Pl0)29Si-Reaktion ver-
wendet /17/, wobei allerdings die Tiefenauflösung sehr begrenzt ist, bedingt
durch den geringen Energieverlust der einlaufenden Deuteronen und der auslaufen-
den Protonen. Aus diesem Grunde konnte nur ein Fenster gesetzt werden und y .
"nun
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Energie in rel. Einheiten
Kernreaktionsausbeutebeim Beschuß von V Si mit 1.7 MeV-Deuteronen.
Eingezeichnet sind Spektren bei willkürlicher Orientierung (R1gdom ) 2
und bei Einschuß in [100J vor und nach Bestrahlung mit 6 . 10 He+/cm .
Meßapparatur
Die Messungen wurden am 3 MeV-van de Graaff-Beschleuniger des Instituts
vorgenommen. Die Ausrichtung des Kristalls in der Rückstreu- und Channelling-
Apparatur wurde mit Hilfe eines Drei-Achsen-Goniometers vorgenommen. Bei der
Aufnahme einer Ausbeutekurve wurde stets nur ein Winkel verändert, dessen Anzeige
digital in O.Ol o-Schritten erfolgte.Das mechanische Spiel des Goniometergetriebes
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beträgt etwa 0.020 • Eine ausführliche Beschreibung der Rückstreu- und Channelling-
apparatur ist bereits in /18/ gegeben worden.
Die Rückstreumessungen wurden mit 2 MeV-4He+-Teilchen durchgeführt. Der
Fehler in der Bestimmung der Energie liegt bei ~ 5 keV, die Konstanz der Be-
schleunigungsspannung beträgt ~ 2 kV Der Strahlquerschnitt auf der Probe be-
trägt I mm2 , die Divergenz des Strahls ist durch ein Blendensystem auf< 0.020
beschränkt. Bei den in dieser Arbeit erwähnten Experimenten betrug der Strahl-
strom etwa 15 nA, die integrierte Ladung pro Meßpunkt bei Messungen der winkel-
abhängigen Ausbeutekurven war 2 . 10-7Cb , die gesamte Ladung pro Rückstreu-
spektrum war 10-5 Cb. Der Nachweis der unter einem Winkel von 1650 rückge-
streuten 4He+-Teilchen erfolgte mit Hilfe eines Siliziumoberflächensperrschicht-
zählers in einem Raumwinkel von 4.6 msterad.Die Energieauflösung des gesamten
Meßsystems beträgt etwa 20 keV.
Bei den Kernreaktionsexperimenten wurde mit 1700 keV-Deuteronen gearbeitet.
Zum besseren Nachweis der als Reaktionsprodukt entstehenden Protonen wurde vor
den Detektor eine 30 ~m-Hostafan-Folie gesetzt, welche die rückgestreuten
Deuteronen stoppen und die Energie der Protonen verringern sollte.
3, THEORETISCHE MODELLE ZUR BESCHREIBUNG DES CHANNELLING-EFFEKTS
3. I Das Kontiuumsmodel
Ausgangspunkt zur Beschreibung der Bewegung eines geführten Ions im Ein-
kristall sind ganz bestimmte Annahmen, wie sie von Lindhard /1/ beschrieben
werden. Zunächst geht man davon aus, daß die Streuwinkel der Ionen bei einem
einzelnen Stoß mit einem Gitteratom klein sind.
Weiter kann man annehmen, daß auf die hier betrachteten Teilchen, nämlich
2 MeV-4He+-Teilchen die klassische Mechanik anwendbar ist, da die Wellenlänge
der Teilchen sehr klein ist. So stellt also die Lokalisierung der Teilchen kein
Problem dar. Außerdem kann gezeigt werden, daß die klassische Betrachtungsweise
auch bei vielen aufeinander folgenden Stößen mit Kettenatomen ihre Gültigkeit
behält. Quantenmechanische Korrekturen sind in /1/ diskutiert.
Beim elastischen Stoß läßt sich der Streuwinkel 1m Laborsyst~m aus dem
Streuwinkel im Schwerpunktssystem berechen zu:
- 13 -
tan 8 (3.1)
e Streuwinkel ~m Laborsystem
~ Streuwinkel im Schwerpunktsystem
Für Kleinwinkelstöße und für MI« M
2
gilt dann e = ~.
Löst man die Bewegungsgleichung für ein klassisches Teilchen im Zentral-
feld, wie es z.B. das abgeschirmte Coulombpotential des Atomkerns darstellt,
so kann die relative Impulsänderung, die gleichzeitig den Streuwinkel ergibt,













Atom-Ion-Potential ~m Abstand r
Nach /1/ kann bei 2 MeV- 4He+-Teilchen auf V
3
Si für Ver) ~n guter Näherung das
Thomas-Fermi-Potential verwendet werden.
Die nächste Annahme geht davon aus, daß alle wesentlichen physikalischen
Prozesse, denen ein geführtes Teilchen unterliegt, in der unmittelbaren Nähe der
Atome geschehen; infolge der Kleinwinkelstreuung bewegt sich das Teilchen immer
entlang einer Reihe von Atomen in der gleichen Kette. Es genügt also, im
wesentlichen die Atomketten zu betrachten. Die einzige Ausnahme hiervon sind
Resonanzanregungen der freien Elektronen.
Die idealisierte Betrachtungsweise einer perfekten Kette, in der also
thermische und Nullpunktsschwingungen vernachlässigt werden, kann sicher nur
eine erSte Näherung darstellen; es kann aber angenommen werden, daß durch die
Vielfachkleinwinkelstreuung einige Folgeeffekte der Schwingungen wieder heraus-
gemittelt werden.
Unter den gerade beschriebenen Voraussetzungen kann nun die sogenannte
Kontinuumsnäherungdurchgeführt werden, indem man nämlich davon ausgeht, daß
die Aufeinanderfolge von vielen Kleinwinkelstößen auch mit Hilfe eines ge-
mittelten Potentials beschrieben werden kann, das folgende Form hat:
00
dz V<lz2U(r) f + r 2) (3.3)
-00 dr
d Abstand zwischen den Atomen ~n einer Ketter
r Abstand senkrecht zur Kette





mit der Beschreibung des Einzelstoßes
- 14 -
Für die Näherung, daß der Stoßparameter höchstens gleich dem Thomas-Fermi-
Abschirmparameter, a, werden kann, wobei a gegeben ist durch:
a a
o












Setzt man speziell für ~ die Lindhard-Näherungsfunktion:
o
~ (~) = 1 - [i + (C ~) 2 ] - 1/ 2
a R -
C = /3





mit t; (~) In [cC.a)2 + IJa . R
(3.7)
A
Lindhard zeigt, daß die Kontinuumsnäherung gültig ist für Einfallswinkel ~<~,
wobei ~ dabei gegeben ist durch:
mit E (3.8)
A a
solange ~ :$ d
r
~ ~
und bei kleineren Energien für ~ < ~, wobei ~ gegeben ist durch:







Überlagert man nun diese Einzelkettenpotentiale U(r) zu e~nem Summenpotential,
das gebildet wird durch den Beitrag der einen Kanal bildenden Atomketten, so
hat man eine Näherung, um die Bewegungsgleichung eines geführten Teilchens zu
lösen. Abb. 8 zeigt eine derartige Potentialberechnung für die Einheitszelle
von V3Si, proj iziert in [I 00 J und [I 10 J.
Am . . 1 2 4 + . h . 11Be~sp~e von MeV- He -Te~lc en ~n V3S~ so nun










mit a = 0.164 R





" laI Si Si Si""-"-
"- (bI V V V""-
"
~ (cl Si Si
"-
" ldl V V"-
""-"- (f I I---V--V--V--V--l""
Kontinuumspotential in [100J. Es wurde die Näherung der Moliere'schen
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Abb. 8b Kontinuumspotential in U10J. Es wurde die Näherung der Moliere'schen
Abschirmfunktion verwendet. Die Potentialwerte sind in eV angegeben.
wobei in diesem Fall nur die Wechselwirkung mit den starken V-Ketten betrachtet
wurde. Nimmt man nun für das Auftreten des Channelling-Effekts den Grenzwinkel
A 0 -
~ = 2 • ~ = 1.92 an, so entspricht das einer Querenergie von E = 2246 eV. Der
minimale Stoßparameter, den ein Teilchen mit dieser Querenergie in einem
Kontinuumspotential nach (3.7) haben kann, beträgt 0.005 R.
Betrachtet man die Potentiallinien in Abb.8a,Sb,so kann man daraus ablesen,
wo die sogenannten Kanäle verlaufen. In [IOOJ verläuft eine der für V
3
Si typischen
V-Ketten in der Mitte der Zelle. Von hier aus fällt das Potential nach außen steil
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ab, durchläuft ein Minimum und steigt dann zu den V- und Si-Ketten am
Rand der Zelle wieder an. Der Kanal besteht also hier in einer Art ringförmigem
Schlauch um die V-Kette in der Mitte der Zelle. In [110J stellt man dagegen
verschiedene Kanäle mit rechteckförmigem Querschnitt fest.
Anhand der Äquipotentialliniendarstellung läßt sich auch abschätzen,
welche Querenergie Teilchen höchstens haben dürfen, damit sie die Potential-
schwelle zwischen den Kanälen nicht überschreiten können. Man findet in [100J
in Richtung der Diagonalen den Wert EH = 54 eV. Dazu gehört ein Winkel WH
zwischen Teilchenbahn und Atomkette von WH 0.30 • Dieser Effekt wird als Hyper-
channelling bezeichnet.
In der Kontinuumsnäherung läßt sich auch die minimale Ausbeute X. ab-
ml.n
schätzen, die das Verhältnis der Ausbeute eines stoßparameterabhängigen Prozesses
wie Rutherford-Rückstreuung bei Einschuß parallel zur Kanalachse zu der Aus-
beute bei "Random"-Einschuß darstellt.
Lindhard gibt für X. die Formel:ml.n
X'min (3.10)
N Dichte der Targetatome
u2 thermische Schwingungsamplitude senkrecht zur Kette
an /1/, was sich aus einer Abschätzung der effektiven Trefferfläche für die
eingeschossen~n Teilchen an der Oberfläche ergibt.
Für V3Si findet man für [100J mi t :
N 7.61 -3cm




den Wert X. = 0.021, wobei wieder nur die Wechselwirkung der 4He+-Teilchen
ml.n
mit den starken V-Ketten in Betracht gezogen wurde. Werden die Beiträge der




Der entscheidende Nachteil bei der Anwendung des Kontinuumsmodells ist,
daß zwar ~1/2 und ~in grundsätzlich berechnet werden können, jedoch nur für
den Spezialfall eines idealen Gitters, wobei besonders Effekte wie elektronischer
Energieverlust und damit verbundene Kleinwinkelstreuung an Elektronennicht be-
rücksichtigt sind, die im realen Kristall neben den thermischen Schwingungen,
zu einer Vergrößerung der Querenergie des geführten Teilchens auf seinem Weg
durch den Kanal führen.
Diese Zunahme der Querenergie führt dazu, daß das Teilchen mit zunehmender
Eindringtiefe eine immer größere Wahrscheinlichkeit besitzt, nicht mehr geführt
zu werden; das aber bedeutet wiederum, daß ~1/2 mit zunehmender Tiefe kleiner
und X. größer wird. Außerdem ist zu beachten, daß Oberflächenschichten (z.B.
m~n
eine dünne Oxidschich~bewirken, daß der einfallende Strahl durch diese Schichten
aufgestreut wird und so eine große Zahl von Teilchen eine von der Einfalls-
richtung abweichende Orientierung und damit auch eine im Mittel größere Quer-
energie besitzen. Dies kann ebenso eine Verengung von ~1/2 und eine Erhöhung
von X. zur Folge haben.
m~n
All die beschriebenen Effekte können aber mit dem Kontinuumsmodell, be-
sonders für komplizierte Strukturen, nicht erfasst werden, sodaß seine Anwendung
begrenzt ist. Man kann zwar versuchen, z.B. die thermischen Schwingungen auch
mi t diesem Modell zu erfassen, indern man ein temperaturabhängiges Potential ver-
wendet. Hierzu muß aber ein großer mathematischer Aufwand betrieben werden und
man hat damit die Tiefenabhängigkeit nicht erfaßt /20/.
Die gerade geschilderten Überlegungen führen nun dazu, sich mit anderen
Modellen zu befassen. Der erfolgsversprechendste Weg erscheint dabei die
Simulation des Channelling-Prozesses mit Hilfe eines Monte-Carlo-Programms auf
der Basis des Binären-Stoß-Modells, da mit ihm all die oben beschriebenen Ein-
flüsse berücksichtigt werden können.
3.2 Das Binäre-Stoß-Modell
Im Binären-Stoß-Modell werden die Einzelwechselwirkungen der einfallenden
Ionen mit den Targetatomen sukzessive berechnet und so der Channelling-Effekt in
e~nem theoretischen Analogon zum Experiment direkt nachvollzogen. Es kann somit
in einern idealen Experiment der Ablauf physikalischer Prozesse bewußt verändert
werden; so ist es z.B. möglich, die Strahlenergie oder Temperatur des Kristalls
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vorzugeben und die alleinige Auswirkung dieser Parameteränderung auf den
Channelling-Prozess abzuseparieren. Ebenso kann man verschiedene Modell-
ansätze zur Bestimmung des Energieverlustes einbauen oder amorphe Oberflächen-
schichten simulieren.
Bei der Computer-Simulation geht man dabei wie folgt vor: Die drei-
dimensionale Struktur des Kristalls wird im Rechner gespeichert und zwar
genügt es, wegen der Periodizität des Gitters, eine Einheitszelle zu speichern.
Nun werden die gewünschten Teilchen auf diese Struktur geschossen und dabei
sukzessive für jedes Teilchen die Wechselwirkung mit dem jeweils nächsten Atom
einer Ebene senkrecht zur Kanalachse berechnet, im wesentlichen also der Streu-
prozess am Atom und der elektronische Energieverlust. Mit diesen berechneten
Werten lassen sich dann die Eintrittskoordinaten in die nächste Netzebene er-
mitteln; wieder wird der Streuprozess berechnet usw. Auf diese Weise erhält
man die Trajektorie für jedes eingeschossene Teilchen.
Ebenso lassen sich auch noch andere physikalische Prozesse, wie z.B. Kern-
reaktionen einbauen und die Wahrscheinlichkeit für den Eintritt dieser Prozesse
jeweils berechnen.
Die Bezeichnung"Monte-Carlo-Rechnung" ist ein gebräuchlicher Begriff auf dem
Gebiet der numerischen Mathematik und besagt, daß zur Lösung eines bestimmten
Problems ein nach den Gesetzen einer bestimmten Wahrscheinlichkeitsverteilung
arbeitender Zufallsgenerator verwendet wird. Im folgenden soll nun die An-
wendung einer Monte-Carlo-Rechnung auf den Channelling-Effekt beschrieben werden.
Zur Erläuterung kann dazu auch das Blockdiagramm im Anhang dienen.
Die Problemstellung zielt auf die Berechnung der Orts- und Energiever-
teilungen der einfallenden Teilchen unter Channelling-Bedingungen ab, da diese
Größen die Grundlagen für die Kenntnis aller wesentlichen physikalischen Phänomene
bilden, deren Resultate im Experiment registriert werden können, wie die Ausbeute
an Rückstreuprozessen oder Kernreaktionen.
Man läßt dazu eine bestimmte Anzahl von Teilchen (bei den hier geschilderten
Rechnungen für V3Si 400 Teilchen in [100J ) von der ersten Atomschicht aus starten.
Dazu wird diese Fläche matrixartig in kleine Quadrate aufgeteilt und vom Mittel-
punkt elnes jeden Quadrats aus läuft jeweils ein Ion los, wobei Energie und Impuls
eines jeden Teilchens genau festgelegt sind. Ein anderes in dieser Arbeit jedoch
nicht benütztes Verfahren besteht darin, den Eintrittsort mit gleichverteilten
Zufallszahlen festzulegen.
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Der Querimpuls der Teilchen wird entsprechend der gewünschten Einschuß-
richtungdurch zwei Hinkel <t> und e festgelegt. <t> stellt die Neigung der durch
die Kanalachse und die Einschußrichtung aufgespannten Ebene, der sogenannten
Kippebene, gegen die xz-Ebene (Abb. 9) des Kristallkoordinatensystems dar.





< e EinschuO -
richtung
Kippebene
Abb. 9 Bedeutung der Einschußwinkel <t> und e. <t> stellt die Neigung der Kipp-
ebene gegen die xz-Ebene dar, e den Winkel zwischen Einschußrichtung
und Kanalachse.
Zusätzlich kann noch eine amorphe Oberflächenschicht simuliert werden, indem
die Querimpulswerte mit einer entsprechenden Halbwertsbreite (Näheres siehe 4.2.2)
normalverteilt gewählt werden.
Die thermischen Schwingungen der Kristallatome werden mit Hilfe eines Zu-
fallsgenerators simuliert. Die Positionen der Atome werden dabei als Gaußvertei-
lung um den idealen Gitterplatz angenommen mit der thermischen Amplitude als
Standardabweichung und so für jedes vorbeifliegende Ion neu bestimmt. Mit dem
dadurch festgelegten Abstand Atom-Ion wird der Streuprozess berechnet und damit
die Eintrittskoordinaten in die nächste Atomschicht bestimmt. Ferner wird die
Energie entsprechend dem eingebauten Energieverlustmechanismus verringert.
Verläßt ein Teilchen bei dieser Prozedur die laterale Begrenzung der Ein-
heitszelle, so werden die Koordinaten um einen Gitterparameter zurücktransformiert,
sodaß es also weiter im Bereich der Einheitszelle bleibt. So werden nacheinander
alle Atomlagen durchlaufen.
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Die lateralen Orts- und Energieverteilungen der geführten Teilchen wer-
den im gleichen Raster registriert wie es beim Start der Ionen benützt wird,
wobei hier allerdings zur Verbesserung der Statistik über mehrere Einheits-
zellen gemittelt wird. Dazu wird nacheinander für jedes Rasterquadrat die
Zahl von Teilchen registriert, die durch dieses Quadrat hindurchlaufen; da-
durch ist die Ortsverteilung der Ionen gegeben. Gleichzeitig wird auch deren
mittlere Energie bestimmt, womit also die Energieverteilung festliegt.
Die Rückstreuwahrscheinlichkeit wird für jedes Teilchen beim Vorbeiflug
an einem Gitteratom berechnet und entsprechend dem in 3.2.4 beschriebenen Ver-
fahren zu einem Gesamtrückstreuspektrum aufsu~niert.
~~~~~_~~E~~~~~~g_~~E_!E~i~~!2Ei~~_~i~g~~~~2~~~~~E_!~i!~~~~-i~-Y3§i
3.2.3.1 Beschreibung der Funktion der Streueinheit
Wie bereits erwähnt genügt es, zur Darstellung der Kristallstruktur wegen
ihrer Periodizität eine Einheitszelle abzuspeichern und die geführten Teilchen
diese immer wieder durchlaufen zu lassen. Verläßt ein Teilchen diese Streuzelle
lateral, so lassen sich die Koordinaten infolge der Periodizität so zurück-
transformieren, daß das entsprechende Teilchen wieder von der gegenüberliegenden
Seite in die Zelle eindringt. In der Programmsprache FORTRAN wurde diese
Transformation durch die MOD-Funktion verwirklicht.
In Kristallen des A1S-Strukturtyps sind die Positionsparameter der Atome
durch die Symmetriebedingungen der kristallographischen Raumgruppe P4 2/m32/n
festgelegt. In diesen Verbindungen der Form A
3
B besetzen die A-Atome die Punkt-
lagen 6(c) (1/4, 0, 1/2; 1/2, 1/4, 0; 0, 1/2, 1/4; 3/4, 0, 1/2; 1/2, 3/4, 0;
0, 1/2, 3/4) und die B-Atome die Punktlagen 2(a) (0,0,0; 1/2, 1/2, 1/2) /21/.
Da das Ziel dieser Arbeit war, die Channelling-Untersuchungen für 4He+-
Teilchen in V
3
Si in den Kristalltichtungen [100J und [110J durchzuführen, wurden
zwei verschiedene Streuzellen gewählt und zwar für [100J die kubische Einheits-
zelle der AIS-Struktur. In dieser Richtung folgen die Netzebenen der Atome im
Abstand d/4, die positionen der einzelnen Atome sind in Abb. 10 dargestellt;
d ist der Gitterparameter (d = 4.718 Rfür V3Si /19/).
Für [110J wurde ein Parallelepiped verwendet, das die würfelförmige Streu-
zelle für [100J umhüllt. Hier folgen die Netzebenen im Abstand d . 12/8, die Ab-
messungen und Anordnung der Atome sind auch in Abb. 10 dargestellt.
Zur Veranschaulichung der Funktion der Streuzelle dienen nun folgende Über-
legungen: ein He+-Teilchen tritt in die zweite Ebene der Streuzelle; Position,
Impuls und Energie des Teilchens sind bekannt. Es wird nun an einem Atom dieser
Abb. 10
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V3 Si d =4.718.6. .V
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Ebene gestreut und daraus nach Ermittlung des Streuwinkelliund des Energiever-
lustes der Eintrittsort in die nächste Ebene, sowie der neue Impuls und die
neue Energie berechnet. Die Berechnung der neuen Orts- und Impulskoordinaten
wird wie folgt durchgeführt:
+ + +
Das He -Teilchen trifft am Ort X
o
mit dem Impuls Po 1n der zweiten Streu-
ebene auf, wie in Abb. 11 dargestellt. Durch den Stoß mit dem Atom im Ursprung
d K d ' . + + A+pes oor 1natensystems w1rd es 1n der durch p und x aufgespannten Ebene um uo 0
+
abgelenkt. t::.p ergibt sich dann 1n der Näherung für kleine Streuwinkel 8 und
kleine Winkel zwischen
Der neue Impuls ;1 des He+-Teilchens berechnet sich dann zu:
+ + + + 1+ Ip = p + t::.p = p + 8 ° p °
I 0 0 0
(3.12)
+
Damit läßt sich der Eintrittsort xI
+
+ + d PI
x .. x +-0_-
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Abb. 11 Geometrie des Streumechanismus beim stoß eines einfallenden Teilchens
mit einem Gitteratom. Es wurden die 2. und 3. Atomebene der [looJ-
Streuzelle dargestellt.
In der erwähnten Näherung gilt für P : P ~ Ip I ~ Ipl I und für den Stoß-
Oz 0 0
parameter s : s ~ I~ol. Man kann jetzt nochzrelative Impulse einführen,
P
rel Px und prel py und erhält damit ..
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Zieht man noch thermische Auslenkungen des streuenden Atoms xth = (xth,yth,Zth)
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. . [()2 ( )2,]/2.
wobe~ s s~ch berechnet aus s = x - x h + Y - Y h J • D~e z-Komponenteno tot
der thermischen Schwingungen werden dabei mit dem Argument Zth«% vernachlässigt.
Zu erwähnen ist, daß nach /22/ diese Vernachlässigung sich als gültig erwiesen
hat.
3.2.3.2 Berechnung des Ablenkwinkels bei e~nem binären Stoß
Das geführte Ion unterliegt e~ner Vielzahl von Einzelstößen mit Targetatomen,
die im Binären-Stoß-Modell sukzessive berechnet werden müssen. Im eigentlichen
Ansatz des Binären-Stoß-Modells werden die Trajektorien der Teilchen so er-
mittelt, daß die Bahnasymptoten bestimmt werden, d.h. man wendet die Näherung
an, daß das Teilchen sich zwischen zwei Atomebenen geradlinig bewegt, in der
momentanen Netzebene die Impulsänderung durch den Stoß mit einern Atom erfährt
und darauf geradlinig bis zur nächsten Ebene weiterläuft. Diese Näherung ist
bei schnellen Ionen durchaus anwendbar, da man sich ausrechnen kann, daß unter
Channelling-Bedingungen die Teilchen pro Stoß nur so kleinen Impulsänderungen
unterliegen, daß sich der Abstand zur Kette zwischen zwei Stoßebenen nur ge-
ringfügig ändert. Es genügt also, für das geführte Ion den Eintrittsort in die
betrachtete Ebene zu berechnen und daraus den Stoßparameter zu dem streuenden
Atom zu bestimmen; mit diesem Wert erhält man den Streuwinkel; um diesen Winkel
wird die Richtung der bisherigen Asymptote korrigiert und daraus kann der Ein-
trittsort in die nächste Ebene ermittelt werden.
Die Schwierigkeit liegt nun darin, bei mehreren Atomen in einer Ebene zu
bestimmen, an welchem gestreut wird. Das eigentlicheBinäre~toß-Modell sieht
nurcinen Stoß zu einem bestimmten Zeitpunkt vor und zwar mit dem Argument, daß
für kleine Stoßparameter, also große Ablenkwinkel, wegen des starken Abfalls
der Wechselwirkungspotentiale als Funktion des Abstands eben nur ein Atom den
Hauptbeitragliefert. Zwar kann auch der Fall auftreten, daß mehrere Atome
gleich nahe sind. Mit dem gleichen Argument wie oben ist der Fehler jedoch da-
durch, daß nur die Streuung an einern Atom betrachtet wird, sehr gering.
Da diese Fallunterscheidung aber für die AIS-Struktur von V3Si nicht ganz
eindeutig getroffen werden kann, wurde das Binäre-Stoß-Modell dahingehend ab-
geändert, daß pro Ebene nicht nur an einern Atom gestreut wird, sondern an jedem
Nachbarn in der Ebene. Es werden also mehrere Stöße zwar hintereinander be-
rechnet, aber die einzelnen Ablenkwinkel addiert, sodaß in Wirklichkeit mehrere
Stöße gleichzeitig stattfinden können. Damit hat man im strengen Sinn keinen
binären Stoß mehr, man wendet aber eine im Rahmen der Impulsnäherung exakte
Prozedur an.
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Die Berechnung des Ablenkwinkels beim Stoß e~nes geführten Teilchens mit einem
Targetatom wird mit Hilfe der klassischen Streutheorie vorgenommen, indem die
Wechselwirkung zweier Teilchen mit abstoßenden Zentralkräften betrachtet wird.
Im Schwerpunktssystem kann der Streuwinkel 8 bestimmt werden zu /23/:
























Analytisch ist dieses Integral nur in Spezialfällen lösbar; es ist deshalb not-
wendig, einen Näherungsausdruck dafür zu finden und zwar möglichst in Form einer
Entwicklung nach Potenzen von veR), wobei veR) im Sinn der Störungstheorie die
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(3.22)
Vernachlässigt man alle Terme mit n > 2 so erhält man:,
00
8 IV (~2 + S2) ds
o
(3.23)
für den Streuwinkel ~n Impulsnäherung, die also für kleine veR) gilt, d.h. für
kleine Streuwinkel. Man zeigt leicht, daß für sie ferner gilt:
mit p = v (v Geschwindigkeit des
Teilchens in Vorwärtsrichtung ~m Laborsystem).
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~ ~ ~ a
K1(x) ist hierbei die modifizierte Bessel-Funktion erster Ordnung /26/.
Zur Abschätzung der Genauigkeit der Impulsnäherung kann nach /24/ das
zweite Glied der Summe (3.22) verwendet werden und so ergibt sich mit dem
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(3.25)
Zur Überprüfung wurden einige Werte von ~8 für 2 MeV-4He+-Teilchen ~n
Vanadium berechnet:
<I> [0 J s/a 68/8 [10-3 J





Wie man sieht, ist die Impulsnäherung bei Streuwinkeln um 20
0
sicher noch aus-
reichend genau, sodaß dieser Winkel bzw. der dazugehörige Stoßparameter als Ab-




3.2.3.3 Berechnung des Energieverlustes
Schnelle leichte Ionen übertragen auf ihrem Weg durch den Festkörper Stoß-
energie bei jedem der als elastisch angenommenen Streuprozesse mit dem Atom.
Ferner wird Energie übertragen in Form inelastischer Stöße, worunter z.B. jeg-
liche Art Wechselwirkung zwischen Ion und Elektronen verstanden wird. Bei den
Energien, die in dieser Arbeit betrachtet werden, nämlich etwa 1200-2000 keV,
spielen für 4He+-Teilchen die nuklearen Stöße keine Rolle. Eine Abschätzung
zeigt, daß der Bruchteil des nuklearen Energieverlustes bezogen auf den Gesamt-
-4
energieverlust kleiner ist als 1 . 10 /27, 28/.
Der elektronische Energieverlust setzt sich aus den Resultaten mehrerer
Arten von Wechselwirkung zusammen:
(i) Stöße mit gebundenen Elektronen
(ii) Stöße mit Valenz- und Leitungselektronen (als freie Elektronen be-
trachtet)
(iii) Anregung von Plasmonen
Der Prozess (i) hängt von der Ortsverteilung der Ionen im Festkörper ab, da hier
die lokale Ladungsverteilung eines Atoms eingeht. Die andern beiden Prozesse
können als ortsunabhängig angesehen werden, da die freien Elektronen als gleich-
förmig über den Festkörper verteilt angenommen werden. Der Term (i) wird also
unter Channelling-Bedingungen einen anderen Beitrag liefern als unter Random-
Bedingungen, da die Ortsverteilung geführter Ionen in Kanalmittestark überhöht
ist, wo die Ladungsverteilung der Elektronen der Gitteratome Null wird.
Der Energieverlust auf Grund von Stößen mit gebundenen Elektronen läßt sich
wie folgt darstellen /29/:
geb.
• NZ geb .
lok.
2mv 2• In -
I
(3.26)
v Geschwindigkeit der eingeschossenen Ionen
m Masse des Elektrons
-




.= lokale Dichte der gebundenen Elektronen
Dieser Term stellt e~nen mit NZ~~~: modifizierten Bethe-Bloch-Ansatz dar /30/.
NZ
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wobei ~(~) die Thomas-Fermi-Abschirmfunktion darstellt.
a
Da bei Channelling-Berechnungen die mittlere Ladungsdichte als Funktion
des Abstandes von der Kette interessiert, ergibt sich für die Moliere-sche













wobei K (x) die modifizierte Besselfunktion nullter Ordnung darstellt /26/.
o
I in Gleichung (3.26) stellt e~nen Fitparameter dar, da exakte Berechnungen
für schwere Targetatome zu komplex werden. Sein genauer numerischer Wert ist
jedoch wegen des geringen Einflusses des elektronischen Energieverlustes auf
den Channelling-Prozess nicht entscheidend. I wurde bei unseren Berechnungen
aus:
I 11.2 . Z2 eV (3. 29)
ermittelt, wie sich aus e~ner Arbeit von Chu und Powers/31/ über Ansätze mit
Hartree-Fock-Slater-Ladungsverteilungen ergibt.
Die Stöße zwischen einfallenden Ionen und freienElektronen führen zu
einem Energieverlustterm, der folgende Form hat /29/:
(dE)
dz Val.
4rr Z2 e 4
___1__ . NZVal. -ln ::!.-
mv 2 v F
(3.30 )
ZVal.= Zahl der pro Atom im Mittel abgegebenen freien
Elektronen
vF Fermigeschwindigkeit
NZVal= Dichte der freie Elektronen
ZVa1. d f" V S' b .wur e ur 3 ~ est~mmt aus:
3oZVal . + ZV~l.
ZVal.= V S~
4
3· 5 + 4
4 4.75





Dichte der freien Elektronen
(3.31)
Für V3Si ergibt sich n e
Q-3
0.36 A
2.6 . 108 cm
sec
und


























Inzwischen ist ein experimentell bestimmter Wert der Plasmonenergi..e verfügbar,




Si versagt. Monte-Carlo-Rechnungen mit und ohnePlasmonanteil des elektro-
nischen Energieverlustes haben jedoch gezeigt, daß dieser Term keinen wesentlichen
Einfluß auf den Channelling-Prozess und die Rückstreuausbeute hat.
Die drei Energieverlustterme lassen sich zusammenfassen zu:
mv 2





Die Berechnung des stoßparameterabhängigen Anteils des elektronischen Energiever-
lustes im Programm geht ähnlich der Berechnung des Stoßwinkels vor sich. Denn für
jedes Atom einer Streuebene wird dieser Anteil gesondert berechnet und die
einzelnen Beiträge aufsummiert.
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Für den Energieverlust, dem e~n Teilchen nach dem Rückstreuprozess auf se~nen
Weg zum Detektor unterliegt, ist es nicht nötig, den hier dargestellten Ausdruck
zu verwenden, da diese Bahnen nun random-orientiert verlaufen. Für den dabei auf-
tretenden Energieverlust wurde ein Polynom fünften Grades von Ziegler und Chu
d d . , 4 + . .. /28/angewan t, essen Koeff~z~enten für He -Te~lchen tabell~ert s~nd . Sollten














bei gleicher Geschwindigkeit v berechnet.
In die Formeln sowohl für den Energieverlust als auch für den Stoßwinkel
geht die Ladungszahl des einfallenden Teilchens wesentlich ein. Da aber empirische
Abschätzungen /35/ mit:






ze~gen, daß (Z~4 )2 = 3.912 für E
4
= 2 MeV,wurde hier mit Z4 = 2 gerechnet.
D G"l' k
He b . h f" d' Hed 11 A f d
He , 1er u t~g e~ts ere~c ur ~e argeste te u trennung es Energ~ever ustes









Für 4He+-Teilchen muß also gelten:
E » 159 keV
(3.38)
was bei unseren Untersuchungen gewährleistet war.
Durch Stöße mit Elektronen verliert das einfallende Ion aber nicht nur
Energie, vielmehr führt der dabei gleichzeitig stattfindende Impulsübertrag in
der Querebene zur Auffächerung des Ionenstrahls. Geht man davon aus, daß der
Energieübertrag 6E bei einem freien Stoß den Impulsübertrag /29/:
6p = 12m6E




















Durch ~~ 1 ,ist der Anteil des elektronischen Energieverlusts durch Plasmon-
fre1 hl d' 'h' I .. d 'd banregung a sgesc ossen, a m1t 1 m ke1ne Impu san erung 1n er Quere ene ver-
bunden ist.
3.2.3.4 Thermische Schwingungen der Atome
Das dynamische Verhalten des Kristallgitters ist durch die Auslenkungen der
Atome aus ihren Gleichgewichtslagen gekennzeichnet. Diese Verschiebungen stellen
wesentliche Abweichungen vorn idealen Kristall dar und gehen entscheidend in die
Bestimmung der Stoßparameter und damit in die Berechnung der Ablenkwinkel e1n.
Die Geschwindigkeit der Gitteratome ist um Größenordnungen kleiner als die der










Für V-Atome ergibt sich bei T = 293 K VG ~ 3.5 . 10
4 ern/sec, wohingegen die
Geschwindigkeit von 2 MeV-4He+-Teilchen bei v ~ ]09 ern/sec liegt. Es genügt also,
eine statische Momentaufnahme des Gitters zu einern festen Zeitpunkt zu betrachten
und mit Hilfe einer Wahrscheinlichkeitsverteilung der thermischen Auslenkungen die
momentanen Positionen der Atome festzulegen,
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zu lösen, wobei W.(u,~) die Wahrscheinlichkeitsdichte dafür darstellt, daß das
~
-+
i-te Atom die momentane Auslenkung u in Richtung des Einheitsvektors n hat, wo-
bei die mittlere Auslenkung des Atoms gegeben ist durch ~ ..
~
Stellt man für das dreidimensionale Raumgitter unter der Voraussetzung von
Zentralkräften mit auf nächste Nachbarn beschränkten Wechselwirkungen die Bewe-










M. Masse des i-ten Atoms
~
L: -+q = Summe über alle Wellenvektoren q der ersten









Gleichgewichtslage des i-ten Atoms
Phononenerzeugungs- und Vernichtungsoperatoren
Einsetzen in die Ausgangsgleichung (3.44), Fourier-Transformation der 8-Funktion
und mehrmaliges Umformen /37/ führt zu:
-+ I 1 u 2 (3.46)W(u,n)
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j~te Komponente des Vektors
-+




4 A . ~ A ., 1r .. I q, , J q, ,J ( + -)
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q,A 2M. W exp ß w-+
~ -+
q,A q,A
Es ergibt sich also e~ne Gaußverteilung als Wahrscheinlichkeitsdichte, zu deren
Parametrisierung die Kenntnis der Dispersionsrelation w+ 1 erforderlich ist. Es
q,1I.








wobei <u.(t) u. (t» das mittlere Schwankungsquadrat ~n Richtung n darstellt.
~ ~
Da für V3Si die Dispersionsrelation Wö,A nicht bekannt ist, wurde <uiu i >
aus Röntgenexperimenten verwendet /38/, und in die Gaußfunktion eingesetzt.
Wesentlich ist hierbei, daß die V-Atome, w~e ~n diesen Experimenten gezeigt
wurde, nicht isotrop schwingen, sondern daß die Schwingungen senkrecht zu
den V-Ketten stärker ausgeprägt sind. Deshalb ist das mittlere Schwankungs-
quadratüber einen symmetrischen Tensor bestimmt /39/, dessen Diagonalelernente
nach der Hauptachsentransformation die Quadrate der drei Halbachsen des
Schwingungsellipsoids darstellen.




















und die Wahrscheinichkeit, e~n Atom r am Ort u
sich aus:










Sind alle Nichtdiagonalelemente des Tensors gleich Null, was durch Röntgenbeugungs-
messungen bestätigt wurde /38/, s~ kann W(~r) als Produkt dreier Gaußfunktionen
dargestellt werden:
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e e e (3.50)
3.2.4.1 Theoretischer Ansatz
Im Channelling-Experiment wird als wesentliche Größe die Zahl der rückee-
streuten Teilchen als Funktion der Tiefe registriert. will man experimentelle
Ergebnisse mit den theoretischen Modellen vergleichen, so muß man aus der
Kenntnis der Trajektorien der geführten Teilchen ebenfalls die Ausbeute der












-+ ,-+ -+ I -+ -+ -+W(E,r' ,8') aCE,8') b(lr-r' ) f(r) dr' dr d~d~'dE
(3.51)
Y(E ) stellt dabei die Fläche unter einem Rückstreuspektrum dar.o
W(E,~',8') ist die Zahl der einfallenden Ionen am Ort ~, im Volumenelement
-+
dr', im Energieintervall (E,E +dE) und mit einem momentanen Bahnwinkel zur
Detektorrichtung im Winkelintervall (8',8' + d8').
a(E,8') bedeutet den Rutherford-Wirkungsquerschnitt bei der Energie E und
dem Rückstreuwinkel 8'.
b(I;-~'I) stellt die Wahrscheinlichkeit dar, den richtigen Stoßparameter
-+ -+
zu haben, wobei r für den Ort des Atoms und r' für den Ort des Ions steht. Durch
a(E,8') ist zwar der Stoßparameter für einen Stoß unter dem Winkel 8' schon
festgelegt, es muß jedoch durch b(l;-;' I) die Wahrscheinlichkeit dafür angegeben
werden, daß sich im Abstand dieses Stoßparameters vom Atom auch ein Ion be-
findet.
-+
f(r) stellt die Ortsverteilung der Gitteratome dar.
Das Integral J ... d~ integriert über den endlichen Detektorraumwinkel TI
und das Integral J ~ .. d~' berücksichtigt, daß die einfallenden Teilchen zum Zeit-
punkt eines Stoß~J mit einem Kristallatom jeweils unter ganz verschiedenen
Winkeln zum Detektor laufen. ~l umfaßt dabei alle auftretenden Winkel zwischen
Teilchenbahnrichtung und Detektor. E. ist die minimale Teilchenenergie, die
m1n
ausreicht, einen Rückstreuprozess zu machen und in den Detektor zu gelangen.
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Da der Wirkungsquerschnitt für 2 MeV-He+-Teilchen, die mit 8
L
= 1650 in den
- -3.. d 3 1 -}1 02 b ..Raumwinkel n 4.6' 10 sterad ruckgestreut wer en, a ~ . 0 A etragt,
ergibt sich eln linearer Abstand Atom-Ion von ~3. 10~~ (zum Vergleich: der Gitter-
parameter d beträgt 4.72 Rund der Thomas-Fermi-Abschirmparameter a ~ 0.16 R).
Es erscheint also gerechtfertigt, b(I;-;' I) durch die Dirac'sche o-Funktion zu
1
-+ -+ I 1-+ -+ersetzen: b( r-r' ) -+ o( r-r' I)
Damit ergibt sich:




Wenn man nun bedenkt, daß sich 8
L
auf Grund des endlichen Detektorraumwinkels
IT nur wenig verändert, da TI sehr klein ist, so läßt sich nach dem Mittelwert-




-+ -, - -+-+J W(E,r,8 ) a(E,8') f(r) dr dn' dE
V
(3.53)
Damit läßt sich die Rückstreuausbeute ln Abhängigkeit der momentanen Energie E
berechnen.
3.2.4.2 Durchführung in der Rechnung
-+ -
Die Verteilungsfunktion W(E,r,,8')läßt sich aus der Kenntnis der Trajektorien
gewinnen und es wäre also prinzipiell möglich, Y(E ) zu berechnen oder, wenn
d · R" k . . dY (E o ) 1 d
O
• A hl .. knur le uc streurate lnteresslert, dE' a so le nza ruc gestreuter










Es besteht allerdings auch die Möglichkeit, ohne explizite Kenntnis von W(E,r,8')
sich das Rückstreuspektrum in (3.54) zu verschaffen.
Bei jedem Stoß eines geführten Ions mit einem Gitteratom wird mit Hilfe des
Stoßparameters die Wahrscheinlichkeit für einen Rückstreuprozess:
-+ - - -+
P (E, r) = n . a (E, 8') • f (r) (3.55)
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+
berechnet, wobei für f(r) die in 3.2.3.4 hergeleitete Gauß-Funktion der Wahr-
scheinlichkeitsdichte für Gitteratome eingesetzt wird. Diese Rückstreuwahr-
scheinlichkeiten werden im entsprechenden Energieintervall (Ek,Ek+dE) und
dementsprechenden Tiefenintervall abgespeichert und aufsummiert, wobei Ek
sich als Energie nach dem Stoß ergibt: E
k
= k . E (k = kinematischer Faktor).
Die Umrechnung in das mit dem Experiment vergleichbare Rückstreuspektrum
erfolgt hinterher, indem die endgültige Austrittsenergie nach Abzug des Energie-
verlustes beim Weg vom Stoßort zum Detektor bestimmt wird. Da die rückgestreuten
Teilchen nicht dem Channelling-Prozess unterliegen, braucht zur Berechnung des
Energieverlustes nicht der in 3.2.3 beschriebene stoßparameterabhängige Aus-
druck verwendet werden, sondern es genügt, eine für polykristalline Targets
gültige Formel anzuwenden. Hierwurde ein Polynom fünften Grades benutzt,dessen
Koeffizienten durch Anpassung an gemessene energieabhängige Energieverlustkurven
gewonnen wurden /28/. Die tabellierten Werte sind für He+-Teilchen angegeben,
lassen sich aber leicht für andere Ionen umrechnen, wie in 3.2.3.3 gezeigt wurde.
4. VERGLEICH DER MODELLRECHNUNGEN FÜR DEN REALEN KRISTALL MIT DEM
EXPERIMENT
4.1 Test des Programms für Vanadium und Molybdän Einkristalle
Vor der Anwendung auf komplizierte Strukturen wurde das Binäre-Stoß-Modell
an einem einfachen Strukturtyp getestet, sowie das Programm auf Fehler überprüft.
Zum Vergleich wurden experimentelle Resultate von Systemen herangezogen, für die
die für die Theorie wesentlichen Parameter wie thermische Schwingungsamplituden
und Energieverlustwerte sehr gut bekannt sind.
Es wurden hierfür die Übergangsmetalle V und Mo gewählt, weil die krz-Struktur
1n [IOO]-Richtung programmtechnisch nicht sehr aufwendig zu realisieren ist und
weil für die beiden Elemente sehr gute Vergleichsmessungen zur Verfügung standen
/40/.
Zum Vergleich zwischen Theorie und Experiment dienten die Größen X. und
m1n
~1/2 und zwar als Funktion der Eindringtiefe, wie schon 1n 2.1.2 beschrieben. Da-
bei werden die theoretischen Werte genauso gewonnen W1e die experimentellen, indem
man nämlich die Rückstreuspektren bei verschiedenen Kippwinkeln berechnet und dabei
in die Energiespektren bei Energiewerten, die der gewünschten Tiefe entsprechen,
Fenster setzt.
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Die berechneten Energieverlustwerte stimmen ohne jegliche Anpassung für
den Random-Fa11 gut mit den Werten von /28/ überein.
Das Random-Spektrum wurde berechnet, indem die Richtung des einfallenden
Strah1s gegen [IOO]-Richtung des Kristalls um 8 = 150 verkippt wurde und dabei
die Kippebene ~ (siehe Anhang B) während der Rechnung um n/2 gedreht wurde.
Zur Berechnung der winkelabhängigen Ausbeutekurven wurde ~ = 50 gewählt;
Bezugsebene ist hierbei die x z -Ebene des Kristallkoordinatensystems (siehe
Anhang B).
Ergebnisse für Vanadium:
Als thermische Schwingungsamplitude wurde der für Raumtemperatur angegebene
Wert von 0.085 ~ verwendet /21/. Zur Analyse wurden 2 MeV-4He+-Tei1chen ver-
wendet.
Kanalzahl Tiefe [A] Exp.
Theor. 1/JExp . [Grad] 1/JTheor. [G Q]
Xmin. Xmin . 1/2 1/2 ra
376 ± 8 410 ± 275 0.04 ± 0.005 0.023 ± 0.004 0.63 ± 0.02 0.75 ± 0.02
350 1300 0.021 0.70
330 2000 0.048 0.021 0.57 0.67
Die Fehlerangaben bei den experimentellen Werten für X, entsprechen dem
m~n
statistischen Zählratenfehler sowie für 1/JI/2 der Ablesegenauigkeit der Winkel-
angaben.
D· W Theor. l' d h b .. h1' h d Exp.~e erte von Xmin. ~egen oc etrac ~c unter en Werten von Xmin.'
während 1/JI/2 in der Rechnung um etwa 0.1 0 größer ist. Gründe für solche Ab-
weichungen können darin liegen, daß in der Rechnung noch keine amorphe Ober-
flächenschicht simuliert wurde. Bei Annahme einer Schichtdicke von etwa 20~,
was einer Strahlaufweitung von 0.1 0 entspricht, nahmen die berechneten Werte
o
von X, um 0.5 % zu und 1/J1/2 nahm um 0.03 ab.
m~n. .
Der Hauptgrund für die Diskrepanzen zwischen Theorie und Experiment in 1/JI/2
liegt wohl darin, daß die Kippebene beim Experiment nicht bekannt war und
dieser Effekt gerade bei krz-Strukturen nicht zu vernachlässigen ist. Ver-




Die verwendete thermische Schwingungsamplitude betrug 0.05 g /21/. Zur Rück-
4 + . dstreuung wurden 2 MeV- He -Te1lchen verwen et.
---;
Kanalzahl Tiefe [R ] Exp. Theor. l/JExp . [Grad] l/JTheor. lG dJ\nin. \nin. 1/2 1/2 ra
432 ± 8 510 ± 230 0.015 ± 0.005 0.012 ±0.006 1.07 ± 0.02 1.20 ± 0.02
388 ± 8 1770 ± 230 0.019 ±o.oos o.0 17 ± 0 . 007 1.00 1. 11
Für Mo ist die Übereinstimmung in Xmin ausgezeichnet. Bei den l/JI/2-Werten zeigen
sich Abweichungen von etwa 0.1°. Als Ursache dürfte die bei den Ergebnissen für
V schon erwähnte Tatsache gelten, daß auch hier die Kippebene nicht bekannt war.
Eine Strahlaufweitung durch eine Oberflächenschicht von 20 R zeigte in der
Rechnung eine Abnahme in l/JI/2 von etwa 0.03°, während bei Xmin kein Einfluß durch
die Strahlaufweitung festgestellt werden konnte.
Die Tiefenabhängigkeit von l/Jl/2 stellt sich sowohl 1m Experiment als auch in
der Rechnung als sehr stark heraus, wobei die Abnahme von l/JI/2 mit steigender
Tiefe auch quantitativ in der Rechnung richtig wiedergegeben wird.
Diese Tests mit den krz-Strukturen V und Mo haben im wesentlichen e1ne
Übereinstimmung zwischen Theorie und Experiment ergeben. Dies zeigt, daß die
physikalischen Prozesse beim Channelling-Effekt durch das Binäre-Stoß-Modell
richtig beschrieben werden. Allerdings haben diese ersten Untersuchungen auch
ergeben, daß der Einfluß des Kippwinkels bei krz-Strukturen nicht zu vernach-
lässigen ist und für genaue quantitative Vergleiche unbedingt im Experiment
zu bestimmen ist. Als erste Testläufe sind die Ergebnisse jedoch durchaus
genügend.
4.2 Diskussion der Ergebnisse für V
3
Si
Schießt man lateral gleichverteilte Ionen auf e1nen amorphen Festkörper,
so wird sich im Target in lateraler Richtung ebenfalls eine Gleichverteilung ein-
stellen; dasselbe geschieht, wenn man den Strahl in willkürlicher Orientierung
auf einen Einkristall richtet. Änderungen in der Flußverteilung ergeben sich
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erst, wenn der einfallende Ionenstrahl parallel zu einer niedrig indizierten
Kristallrichtung oder -ebene ausgerichtet ist. E·s stellt sich dann nämlich ein
Maximum der Aufenthaltswahrscheinlichkeit geführter Teilchen an den Stellen
des Kanals ein, an denen das geringste Potential herrscht, also vorwiegend in
Kanalmitte und ein Minimum an Orten eines Potentialmaximums /42/. Die Aus-
wirkungen dieses sogenannten "Flux-peaking"-Effekts wurden schon in 2.1.1. er-
läutert.
In Abb. 12 sind Flußverteilungen von He+-Teilchen für V
3
Si in [100J-Richtung
gezeigt. Die Profile wurden entlang einer Ebene registriert, die von den [100J-
Flächendiagonalen gebildet wird. Die Verteilungen sind jeweils über 100 Ein-
heitszellengemittelt und für verschiedene Tiefen aufgenommen. Zur Veranschau-
lichung dient Abb. 8.
Wie erwartet, bilden sich Maxima der Flußyerteilung für niedrige Potential-
werte, während die Aufenthaltswahrscheinlichkeit an der Stelle der starken V-
Ketten Null wird. Die zwei Nebenminima rühren davon her, daß an den Stellen der
Einheitszelle das Potential relative Maxima bildet, also eine Art Sattelpunkt
darstellt. Allerdings verschwindet hier der Fluß nicht völlig. Klar sichtbar
wird auch in Abb. 12, daß der Fluß ~n e~ner Tiefe von 1180 R zwar schon deutlich
ausgebildet ist, jedoch seine volle Höhe erst bei 3000 Rerreicht hat. An den
Ecken der Einheitszelle sind dagegen Oszillationen sichtbar.
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Abb. 12 Flußverteilung geführter Teilchen für [100Jin verschiedenen Tiefen. Die
Profile wurden jeweils entlang der Flächendiagonalen der Streuebene
registriert und über 100 Einheitszellen gemittelt. Der Fehlerbalken ent-
spricht der Statistik von 400 einlaufenden Teilchen.
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Zu erwähnen ist noch, daß die Verteilungen nicht linear in Richtung der
Diagonalen normiert sind, sondern in Bezug auf die ganze Fläche der projizierten
Einheitszelle.
Abb. 13 zeigt die Energieverteilungen in den gleichen Tiefen. Gemittelt
wurde wieder über 100 Einheitszellen. Die gestrichelten Linien zeigen die für
den Random-Fall jeweils nach der BraggJschen Regel /13/ berechnete Energie mit
Energieverlustwerten für die Einzelelemente nach Ziegler und Chu /28/.
Man erkennt deutlich die stark verminderte Energie an der Stelle der
/
starken V-Ket7~n, was auf besonders hohen Energieverlust in der Nähe der Atom-
ketten zurückzuführen ist. Dies wird auch unmittelbar verständlich, wenn man
bedenkt, daß die erhöhte Dichte der Rumpfelektronen in Kettennähe den Energie-
verlustbeitrag durch Stöße mit diesen gebundenen Elektronen erhöht. Ebenso
ist klar, daß in Kanalmitte, wo nur die Beiträge der Stöße mit freien Elektronen
und der Plasmonanregung ins Gewicht fallen, die Energie der geführten Teilchen
höher ist als im Random-Fall.
Diese Unterschiede werden umso ausgeprägter, je größer die Eindringtiefe
der einfallenden Teilchen ist. Wesentlich ist auch, daß an der Stelle des Poten-
tialsattelpunktes ein relatives Energieminimum in größerer Tiefe ausgeprägt wird.
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Abb. 13 Energieverteilung geführter Teilchen· für [1ooJ in verschiedenen Tiefen.
Die Profile wurden entlang der Flächendiagonalen der Streuzellen
registriert und über 100 Einheitszellen gemittelt. Die gestrichelten
Linien repräsentieren die Energie von in Random-Richtung einfallenden




ausreicht, um e~nen gegenüber der Umgebung doch merklich höheren Energieverlust
zu verursachen, obwohl er in solcher Entfernung von den Ketten schon sehr schwach
ist.
Zu erwähnen ist noch, daß diese Untersuchungen der Flußprofile wie auch die
folgenden Rechnungen zur Untersuchung der beiden Parameter y .
"nun
geführt wurden, indem als Form der thermischen Schwingungen der
Rotationsellipsoid nach /38/ angenommen wurde. Die numerischen Werte der
thermischen Schwingungsamplituden betragen hierbei:
!UO = 0.067 ~
IU22 = 0.076 ~
Die Schwingungs form der Si-Atome wird als isotrop angenommen. Die Schwingungs-
amplitude beträgt:
~U2> = 0.075 R.
Eingehende Untersuchungen des thermischen Schwingungsverhaltens sind in 4.2.4
aufgeführt.
Der Schwerpunkt der theoretischen Untersuchungen des Channeling-Effekts in
V3Si lag im Vergleich mit Rückstreuergebnissen aus Experimenten, die von O. Meyer
/16/ und L.R. Testardi et al. /43/ durchgeführt wurden.
Es handelt sich hierbei um Rückstreuexperimente, die mit Hilfe von 2 MeV-4He+-
Teilchen an V
3
Si-Einkristallen in den Kristallrichtungen [IOOJ und [IIOJ durchge-
führt wurden. Zum Vergleich zwischen Theorie und Experiment wurden die beiden
Größen \nin und l/J1/2 aus winkelabhängigen Ausbeutekurven bestimmt.
Diese Art von Experimenten wurde mit dem Monte-Carlo-Programm simuliert
und d~e Ausbeutekurven zusammen mit den experimentellen Daten aufgetragen. Die
Ergebnisse sind in Abb. 14 dargestellt; die Kreise in der Abbildung stellen die
experimentellen Werte dar, wobei die statistischen Fehler so klein sind, daß sie
in die Größenordnung der Kreise fallen. Die durchgezogenen Linien stellen die
theoretischen Resultate dar. Die Tiefe des Energiefensters lag bei etwa 470 ~,
die Fensterbreite war 500 R. Der Vergleich zeigt, daß die Ubereinstimmung
zwischen Theorie und Experiment sehr gut ist. Für [IOOJ verläuft die
theoretische Ausbeutekurve ab 0.80 etwas steiler als die experimentelle Kurve;
in [lJOJ liegen die mit der Monte-Carlo-Methode berechneten Werte im Bereich von
0.0
0
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Abb. 14 Theoretische und experimentelle winkelabhängige Ausbeutekurven in [100J
und [lloJ, registriert in einer Tiefe von 470~. Die Fensterbreite betrug
500 ~.
Genauer sind die Abweichungen in den Abbildungen IS a,b und 16 a,b dargestellt.
Abb. ISa zeigt X. als Funktion der Tiefe für [100J. Im Experiment wurden Fenster
mln
gesetzt bei 470 und 1810 ~, in der Rechnung wurden S Fenster in verschiedenen Tiefen
gewählt. Die horizontalen Balken zeigen die eingestellte Fensterbreite. Die
vertikalen Balken der theoretischen Werte geben die nach AnhangA bestimmten
statistischen Fehler an. Der Kreis bei der Tiefe 0 stellt den zur Oberfläche
extrapolierten Wert nach /43/ dar. Der Zusatz ~~ 0.00 in der Symbolerläuterung
bedeutet, daß in den Anfangsbedingungen die effektive Strahldivergenz mit 0 0 an-
genommen wurde, oder anders ausgedrückt, daß die amorphe Oberflächenschicht des
realen Kristalls vernachlässigt wurde. Der Maßstab für Y. wurde sehr stark ge-
"nun
dehnt, um die Abweichungen zu verdeutlichen.
Diese Darstellung zeigt eine Übereinstimmung zwischen Theorie und Experiment
innerhalb der Fehlergrenzen. Daß der Wert des ersten Fensters etwas niedriger liegt,
ist vermutlich auf die fehlende Oberflächenschicht in der Rechnung zurückzuführen.
In Abb. 1Sb ist nun der Unterschied nach Rechnung mit einer Strahldivergenz
von 0.1
0
dargestellt. Dabei wurden die EinschUßrichtungen der einzelnen Teilchen
um die ideale EinschUßrichtung mit einer Standardabweichung von 0.1 0 in zwei auf-
einander senkrecht stehenden Ebenen normalverteilt angenommen.
Diese Strahlaufweitung durch eine amorphe Oberflächenschicht wurde gefunden,
als mit dem Monte-Carlo-Programm eine amorphe Schicht von etwa 20 Xsimuliert
wurde. Die Simulation geschah wie bei der Bestimmung des Random-Rückstreuspektrums
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Abb. 15 Minimale Ausbeute Xmin für [100J in Abhängigkeit der Tiefe. Im oberen
Bild sind experimentelle Ergebnisse von o. Meyer /16/ (ß) und
L.R. Testardi et ale /43/ (0) zusammen mit Simulationsergebnissen bei
nicht aufgeweitetem Strahl (ß~ = 0.0°) dargestellt.
Im unteren Bild sind die Unterschiede bei Rechnung mit und ohne Strahl-
aufweitung durch eine Oberflächenschicht von 20 ~ dargestellt.
Drehung der Kippebene während der Rechnung um n/2. Die Teilchen wurden parallel
eingeschossen und nach Durchlaufen der Schicht die Abweichung von der ursprüng-
lichen Einfallsrichtung registriert.
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Als Ergebnis der Rechnung mit aufgeweitetem Strahl ist zu sehen, daß der
Punkt des ersten Fensters jetzt höher gerückt ist, die übrigen Werte zeigen im
Rahmen der statistischen Genauigkeit keine wesentlichen Abweichungen.
Abb. 16a zeigt den Vergleich zwischen Theorie und Experiment für [IIOJ. Die
Symbole haben die gleiche Bedeutung wie in ISa.
Der von L.R. Testardi et al. angegebene /43/, extrapolierte Wert von X .
m~n
liegt über den von O. Meyer /16/ gemessenen Werten. Die berechneten Daten stimmen
mit beiden Experimenten im Rahmen der Fehlergenauigkeit überein. Die Tatsache,
daß der X . -Wert bei 1800 R um einiges unter dem experimentellen liegt, ist
m~n
vermutlich, wie man an der Lage der anderen theoretischen Punkte sieht, rein
statistisch bedingt.
Die Ergebnisse unter Berücksichtigung der Simulation einer Oberflächenschicht
sind in Abb. 16b aufgetragen. Der oberflächennächste Werte für y. ist ange-
"nun
stiegen, die übrigen Werte haben sich nur geringfügig geändert.
Insgesamt läßt sich sagen, daß eine ausgleichende Gerade durch die y -"min
Werte bei ~~ = O.J o etwa 1 % über der Geraden durch die Y . -Punkte bei ~~ = 0.00
"nun
verlaufen würde. Das wiederum bedeutet, daß eine Oberflächenschicht von etwa 20 R
Dicke die experimentellen Ergebnisse nicht wesentlich verfälschen kann. Zum Ver-
gleich mit dem realen Kristall können durchaus Resultate einer Simulations-
rechnung ohne Oberflächenschicht hinzugezogen werden. Diese Tatsache stärkt
das Vertrauen in die Anwendung der Channelling-Meßmethode.
Vergleichsdaten für ~1/2 in [100J sind in Abb. 17a gegeben. Es wurde ~1/2
~n verschiedenen Tiefen aus den entsprechenden Ausbeutekurven bestimmt und mit
den beiden experimentellen Werten verglichen. Der senkrechte Fehlerbalken mit
einem Wert von 0.020 entspricht etwa der im Rahmen des statistischen Fehlers
möglichen Genauigkeit bei der Bestimmung von ~1/2 durch Interpolation der
diskreten Werte der theoretischen Ausbeutekurven. Die übereinstimmung zwischen
Theorie und Experiment ist auf den ersten 2000 Rzufriedenstellend. Erst in
größerer Tiefe weichen die berechneten Werte nach oben ab. Die Ursachen für
dieses Phänomen liegen wohl in der Tatsache, daß die geführten Teilchen durch
Defekte im realen Kristall eine zusätzliche Erhbbungder Querenergie erfahren,
was zu einer rascheren Abnahme in ~1/2 führt.
In Abb. 17b sind die Resultate bei Änderung der anfänglichen Querenergie
durch eine effektive Strahldivergenz von ~~ = 0.1 0 dargestellt. Man sieht, daß
insgesamt eine sehr schwache Abnahme von ~J/2 stattfindet; d.h., daß von sehr
dünnen Oberflächenschichten ~1/2 kaum beeinflußt wird. Dieses Ergebnis steht in
Übereinstimmung zum Verhalten von Y .•
"nun
Die winkelabhängige Ausbeute wurde auch für [IIOJ gerechnet und mit den
experimentellen Ergebnissen ver~lichen. Die Resultate sind in Abb. 18 a,b dar-
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Abb. 16 Minimale Ausbeute X . für [110] in Abhängigkeit der Tiefe. Im oberen
Bild sind experimen1f.t/he Ergebnisse von O. Meyer /16/ (1::.) und
L.R. Testardi et al. /43/ (0) zusammen mit Simulationsergebnissen bei
nicht aufgeweitetem strahl (l:.~ = 0.0°) dargestellt.
Im unteren Bild sind die Unterschiede bei Rechnung mit und ohne Strahl-
aufweitung durch eine Oberflächenschicht von 20 ~ dargestellt.
gestellt. In Abb. I8a sind die Ergebnisse der Rechnung ohne Oberflächenschicht
zusammen mit experimentellen Daten aufgetragen. Die theoretischen Werte liegen
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Abb. 17 Halbwertsbreite ~1/2 für [looJ in Abhängigkeit der Tiefe. Im oberen
Bild sind experimehtelle Ergebnisse von o. Meyer /16/ zusammen mit
Simulationsergebnissen bei nicht aufgeweitetem strahl (6~ = 0.00 ) dar-
gestellt.
Im unteren Bild sind die Unterschiede bei Rechnung mit und ohne Strahl-
aufweitung durch eine Oberflächenschicht von 20 ~ dargestellt.
der Fehlerangaben; für größere Tiefen ist die Abweichung wie für [IOOJ etwas
größer. Es bestätigt sich also auch für [IIOJ, daß ~1/2 nach der Rechnung
schwächer mit der Tiefe abnimmt als im Experiment.
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Abb. 18b zeigt wieder die Untersuchung der Auswirkung einer Oberflächen-
schicht auf die Größe von ~1/2. Das Diagramm zeigt, daß für [IIOJ der Einfluß
der Aufstreuung des He-Strahls durch die dünne amorphe Schicht im gerechneten
Tiefenbereich zu vernachlässigen ist.
Im Unterschied zu den Untersuchungen an krz-Strukturen zeigt sich in V3Si
offensichtlich, daß die Tiefenabhängigkeit von ~1/2 sehr viel schwächer ausge-
prägt ist als beim idealen Kristall und daß sich die Auswirkung der amorphen
Oberflächenschicht auf ~1/2 ebenfalls als weitaus schwächer herausstellt.
Ein weiterer Diskussionspunkt ist der Einfluß der Kippebene auf ~1/2'
der bei der Untersuchung der krz-Strukturen als Hauptgrund für die Abweichung
zwischen Theorie und Experiment angegeben wurde. Daraufhin wurden für V3Si
Rechnungen zur Bestimmung der winkelabhängigen Ausbeutekurven bei verschiedenen
Kippebenen durchgeführt. Gefunden wurden für [IOOJ und [IIOJ maximale Änderungen
in ~1/2 von 0.03°, wobei die Extremwerte von ~1/2 nur geliefert wurden, wenn die
Kippebene mit einem planarem Kanal zusammenfiel oder unter sehr kleinem Winkel
gegen diesen Kanal verkippt war. Bei anderen Kippebenen ergab sich im Rahmen
der Fehlergenauigkeit keine Abweic~ung 1n ~1/2. Die Form der winke~abhängigen
Ausbeutekurven gibt Ausschluß darüber, ob die Kippebene mit einem planarem Kanal
zusammenfällt.
Für die Rechnungen 1n [IOOJ wurde die Kippebene ~ = 30° gewählt, in [IIOJ
$ = 5°; die Bezugsebene ist wieder die X7. -Ebene des Kristallkoordinatensystems
(siehe Anhang B).
Als Abweichung vom ursprünglichen Binären-Stoß~Modellwurden bei dem in
dieser Arbeit verwendeten Monte-Carlo-Programm die Trajektorien und Rückstreu-
wahrscheinlichkeiten durch Wechselwirkung der eingeschossenen Teilchen mit
allen den Kanal umgebenden Atomen einer Netzebene berechnet. Eine Vergleichs-
rechnung, wobei nur die Wechselwirkung mit dem jeweils nächsten Atom in einer
Ebene berechnet wurde, zeigte den wesentlichen Einfluß dieser Methode. ~1/2 war
nämlich nach dieser Rechnung um 0.03°, X. um 0.5 % angewachsen. Damit ist er-
m1n
W1esen, daß der Einfluß der umliegenden Atome nicht vernachlässigt werden darf.
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Abb. 18 Halbwertsbreite ljJ1/2 für [110J in Abhängigkeit der Tiefe.
sind experimentelle Ergebnisse von o. Meyer /16/ zusammen
Simulationsergebnissen bei nicht aufgeweitetem Strahl (LiljJ
gestellt.
Im un.teren Bild sind die Unterschiede bei Rechnung mi t und ohne
aufweitung durch eine Oberflächenschicht von 20 ~ dargestellt.
Strahl-
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Die experimentellen Schwierigkeiten bei der Untersuchung des Si-Untergitters
wurden schon in 2.1.3 besprochen. Die Rechnung kann im Vergleich dazu das
Problem, die Ausbeute der Rückstreuprozesse der He+-Teilchen mit den Si-Atomen
von denen mit den V-Atomen zu trennen, umgehen, indem die berechneten Rückstreu-
wahrscheinlichkeiten getrennt abgespeichert werden. Auf diese Weise können durch
Simulation einer Rückstreurechnung Vergleiche mit Ergebnissen von Kernreaktionen
gezogen werden.
Es muß dabei allerdings gewährleistet se~n, daß die Energieabhängigkeiten
der Wirkungsquerschnitte sich nicht stark unterscheiden. Da der elektronische
Energieverlust bei Deuteronen sehr klein ist, kann dies bei der Rechnung über
2000 R als gegeben angesehen werden. Natürlich müssen Ionensorte und Einschuß-
energie den experimentellen Werten entsprechen.
Im Experiment wurde die 28Si(d,PIO)29Si-Kernreaktion verwendet. Die Einschuß-
energie betrug 1700 keV. Das Energiefenster zur Bestimmung der winkelabhängigen
Ausbeutekurven sitzt in der Nähe der Oberfläche und mittelt über einige Tausend
R (siehe Abb. 7). Eine genaue Energieeichung wurde nicht durchgeführt; deshalb
lassen sich keine exakten Werte angeben.
Im Monte-Carlo-Programm wurde ein Rückstreuexperiment mit 1700 keV -
Deuteronen simuliert und über die ersten 2000 Rgemittelt. Die Ergebnisse sind
in der nachstehenden Tabelle gelistet, sowie in Abb. 19 dargestellt.
x:~p. theor. 1/Jexp . [GradJ 1/J~~;or. [GradJ
~n. Xmin 1/2
[IOOJ 0.09 ± 0.01 0.069 ± 0.013 0.35 ± 0.01 0.36 ± 0.02
[IIOJ 0.18 ± 0.01 0.089 ± 0.015 0.29 ± 0.01 0.31 ± 0.02
Die Übereinstimmung der Halbwertsbreiten der winkelabhängigen Ausbeutekurven 1/JI/2
ist in beiden Kristallrichtungen sehr gut; die minimalen Ausbeuten X. dagegen
m~n
zeigen in [ll0J doch eine beträchtliche Abweichung, während die Werte für [IOOJ
innerhalb der Fehlergrenzen übereinstimmen.
Der Unterschied kann jedoch durch die Tatsache erklärt werden, daß bei den
theoretischen Werten keine Oberflächenschicht impliziert ist. Im Gegensatz zu den
Rechnungen für 4He+-Teilchen bei der Untersuchung des V-Untergitters und auch im
Gegensatz zu den Rechnungen für V und Mo, hat sich gezeigt, daß eine amorphe
Oberflächenschicht bei der Untersuchung des Si-Untergitters mit Deuteronen großen





weiteten Deuteronenstrahl haben ergeben, daß Y. unter diesen Bedingungen in
"nun
[IOOJ auf 0.10 und ln [JJOJ auf 0.J2 ansteigt; 1ji]/2 zeigt dagegen in [IOOJkeine
Änderung und sinkt in [JJoJ auf 0.300 ab. Auf 0.050 aufgeweitet wird der Strahl
durch eine amorphe Schicht, die etwa eine Dicke von 20 ~ besitzt, was durchaus
realistisch ist.
Da die Erfahrung zeigt, daß eln Wert nahe 0.09 nur bei sehr sorgfältiger
Oberflächenpräparation zu erreichen ist, kann wohl davon ausgegangen werden,
daß in [IOOJeine Messung mit sehr dünner Oberflächenschicht tatsächlich ge-
lungen ist, während bei den []IOJ-Messungen die amorphen Schichten immer größere
Dicken aufwiesen.
Man muß natürlich auch die Tatsache in Betracht ziehen, daß im Experiment
die Tiefe, über die mit dem Energiefenster gemittelt wird, nicht genau ange-
geben werden kann. Das wäre auch ein Grund, weshalb Y. im Experiment größer
"nun
sein könnte als in der Rechnung. 1ji1/2 braucht davon nicht beeinflußt zu werden,
wenn die Tiefenabhängigkeit bei Deuteronen so schwach ist wie diejenige von 4He+-
Teilchen.
Auf Grund dieser Untersuchung zeigt sich aber auch, daß Schlüsse auf Grund
von Messungen der minimalen Ausbeute Y. zumindest für Untersuchungen des Si-
'lnln
Untergitters mit Hilfe von (d,p)-Kernreaktionen sehr kritisch zu betrachten sind.
Dagegen scheinen die 1ji1/2-Werte auch bei unterschiedlicher Probenpräparation re-































Abb. 19 Winkelabhängige Ausbeutekurven in [100J und [110J für das Si-Unter-
gitter. In der Rechnung wurde über 2000 ~ hinter der Oberfläche ge-
mittelt.
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Bei den bisherigen Rechnungen wurde als Modell der thermischen Schwingungen
der V-Atome das anisotrope Schwingungsellipsoid aus Röntgenbeugungsmessungen
nach /38/ verwendet. Die Schwingungen der Si-Atome wurden als isotrop angenommen.
Da die Röntgenbeugungsmessungen das einzige Indiz für ein derartiges
Schwingungsverhalten darstellen, wurden Monte-Carlo-Rechnungen durchgeführt,
um die Auswirkungen der geschilderten Anisotropie auf den Channelling-Effekt
1n V3Si zu untersuchen. Außerdem sollte durch Simulationsrechnungen im Vergleich
mit den experimentellen Ergebnissen geklärt werden, ob ein derartiges Verhalten
mit genügender Sicherheit bestätigt werden kann.
Dazu wurde zunächst eine mittlere isotrope Schwingungsamplitude für V be-
rechnet:
Nach /38/ ergibt sich <u~=0.073 R. Mit diesem Wert wurde eine winkelabhängige
Ausbeutekurve simuliert. Abb. 20 zeigt die Ergebnisse der Rechnungen mit isotroper
Schwingung der V-Atome im Vergleich zur Rechnung mit anisotropem Schwingungs-
verhalten und dem Experiment.
In [100J-Richtung zeigt sich kein Unterschied zwischen den beiden gerechne-
ten Kurven, in [11~ dagegen ist für ~1/2 eine Abweichung von etwa 0.040 sicht-
bar; ~1/2 ist bei der isotropen Rechnung kleiner geworden. Für kleine Kippwinkel
(8 < 0.3
0
) stimmen die beiden Kurven überein.
Man sieht deutlich, daß man sich doch an der Grenze der eindeutig nachweis-
baren Effekte bewegt, wenn man auf Grund von Channelling-Messungen in Verbindung
mit Monte-Carlo-Rechnungen sichere Aussagen über das Vorhandensein von anisotropen
Schwingungsamplituden treffen will. Auf Grund der Resultate in [IOOJallein läßt
sich keine Aussage machen, erst das Hinzuziehen der Ergebnisse in [110Jmacht den
Schluß möglich, daß die Übereinstimmung zwischen Theorie und Experiment ßesser
ist, wenn die thermischen Schwingungen für die V-Atome als anisotrop angesetzt
werden. Die Tatsache, daß der Effekt in [II~ sichtbar ist und in [IOOJ nicht,
ist vermutlich darauf zurückzuführen, daß die Abstände der Atome in der Kette für
[IIOJ größer sind als in [100J. Das wiederum bedeutet, daß die Flußverteilung
in der Mitte des Kanalsin [110J nicht so stark überhöht ist wie in [IOOJ, die
geführten Teilchen kommen näher an die Atomketten heran und spüren so eher
Veränderungen im Schwingungsverhalten der Atome.
Allerdings muß hier auch diskutiert werden, daß die experimentell be-
stimmten Amplituden durch Röntgenbeugung nicht mit denen durch Neutronen-
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streuung übereinstimmen, daß also die bisher verwendeten Werte keineswegs als
gesichert angenommen werden können. An polykristallinem V
3
Si wurden Phononen-
zustandsdichtemessungen mit Hilfe von Neutronenstreuexperimenten durchgeführt
/44/ und daraus die mittleren Verschiebungsquadrate der Atome bestimmt. Die
Auswertung dieser Messungen ist jedoch nicht eindeutig, da unter den V-Moden
sich noch ein Untergrund von niederenergetischen Si-Moden befindet und so
die Auf teilung nach den einzelnen Moden vom verwendeten Modell abhängt.
Die neuesten Rechnungen mit Hilfe eines theoretischen Modells zur Subtraktion
der Si-Moden haben folgende Ergebnisse geliefert /45/:




die doch erheblich von den Werten der Röntgenbeugungsexperimente abweichen.
Auf Grund der bisher dargestellten Resultate der Monte-Carlo-Rechnungen
läßt sich zwar aussagen, daß die von den Röntgenexperimenten gelieferten Schwin-
gungsamplituden Simulationsergebnisse sehr guter Übereinstimmung mit dem Ex-
periment liefern; es ließ sich bisher jedoch keine Aussage darüber machen, wie
empfindlich sich die Wahl der thermischen Schwingungsamplitude auf die Ergebnisse
der Rechnung auswirkt.
Diese Überlegungen haben Monte-Carlo-Simulationen mit den Amplituden nach
/45/ gerechtfertigt, wobei zusätzlich die mittlere Schwingungsamplitude der V-
Atome mit dem Anisotropiefaktor von /38/, ~ = 0.79, auf die Diagonalelemente
u22
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Abb. 20 Winkelabhängige Ausbeutekurven in [1ooJ und [110J. Die durchgezogene
Linie stellt die Ergebnisse der Rechnung mit anisotroper V-Schwingungs-
amplitude dar, die gestrichelte Linie die Ergebnisse der Rechnung mit
isotroper V-Schwingungsamplitude.
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Die Ergebnisse der Simulation mit diesen Werten sind in Abb. 21 dargestellt.
Die Werte für y. liegen in beiden Richtungen unter den mit den Ampli-
"nnn
tuden aus Röntgenbeugungsmessungen berechneten Ergebnissen. Allerdings liegen
diese Abweichungen im Bereich der Fehlerbalken. Die Unterschiede in ~1/2 liegen
in [100J bei etwa 0.06° und in [110J bei etwa 0.08°, wobei die Amplituden aus
den Neutronenstreudaten die größeren Werte für ~1/2 liefern, wie zu erwarten
war. In Abb. 21 ist auch zu sehen, daß die Neutronenstreudaten in [IOOJ bessere
Übereinstimmung mit dem Experiment liefern für Kippwinkel e > 0.9°, da die mit
Röntgenbeugungsamplituden berechneten Werte eine steilere Kurvenform aufweisen
als die experimentellen Daten. Der Grund hierfür ist aber wohl darin zu finden,
daß die experimentelle Kurve für größere Kippwinkel durch z.B. eine Mosaik-
verteilung des Kristalls abgeflacht ist /46/.
Der geschilderte Vergleich läßt den Schluß zu, daß die thermischen Schwin-
gungsamplituden aus Röntgenbeugungsmessungen die Wirklichkeit besser beschreiben
als diejenigen aus Neutronenstreuexperimenten. Der Grund für die Abweichung der
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Abb. 21 Winkelabhängige Ausbeutekurven in [1ooJ und [110J. Die durchgezogene Linie
stellt die Ergebnisse der Rechnung mit den thermischen Schwingungsamplituden
aus Röntgenbeugungsexperimenten dar /38/, die gestrichelte Linie die Er-
gebnisse mit den Amplituden aus Neutronenstreuexperimenten /45/.
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Es kann nicht ausgeschlossen werden, daß Korrelationen der thermischen
Auslenkungen der Atome in V
3
Si das Schwingungsverhalten beeinflussen. Da jedoch
bis jetzt keine quantitativen Angaben über diesen Effekt verfügbar sind,
konnten keine Untersuchungen über die Auswirkung auf den Channelling-Prozess
durchgeführt werden.
5. VERGLEICH DER MODELLRECHNUNGEN FÜR DEN GESCHÄDIGTEN KRISTALL
MIT DEM EXPERIMENT
5.1 Untersuchung der Schädigung mit 300 keV-4He+-Teilchen ~m Durchschußbereich
Eine der attraktivsten Anwendungen des Monte-Carlo-Programms ist die Unter-
suchung des Einflusses von Defekten auf den Channelling-Effekt. Defektanalysen
sind gerade in V
3
Si von großem Interesse, da Hochtemperatursupraleiter mit
AlS-Struktur sehr empfindlich auf Bestrahlung reagieren; es ist jedoch nicht
bekannt, von welcher Struktur die Gitterschäden sind. Aus diesen Gründen wurde
versucht, einfache Punktdefektmodelle in das Programm einzubauen, um so erste
Aussagen über mögliche Defekte im realen Kristall zu gewinnen.
Von O. Meyer durchgeführte Messungen an einem mit 300 keV-4He+-Teilchen be-
strahlten V
3
Si-Einkristall zeigten ein Ansteigen von X, und eine Abnahme von
m~n
~1/2 als Funktion der Bestrahlungsfluenz bis zum Erreichen von Sättigungswerten
/47/ D' FI' 15 +/ 2 , 17 +/ 2. ~e uenzen re~chten von 9 . 10 He cm b~s 1.2 . 10 He cm Der
Anstieg von X. in [lOill betrug 1.7 % bei einem Ausgangswert von 2.3 % in einer
m~n 16 , 17 + 2
Tiefe von 470 R. Dieser Wert war von 4 . 10 b~s 1.2 . 10 He Icm konstant.
Die Abnahme in ~1/2 betrug 0.080 von 0.72 0 auf den Sättigungswert 0.64
0
•
Als Defektmodell für die Computersimulation wurden normalverteilte
statjsahe Auslenkungen mit einer mittleren Auslenkung von 0.05 Rnach
den drei Raumrichtungen angenommen.
Bei der Rechnung wurde aus dem gleichen Grund w~e bei den thermischen
Schwingungen die Aus lenkung in Kettenrichtung vernachlässigt, sodaß also
nur die Auslenkungen senkrecht dazu realisiert wurden.
Abb. 22 zeigt die winkelabhängigen Ausbeutekurven jeweils vor und nach
der Bestrahlung für Experiment und Monte-Carlo-Rechnung. Die numerischen Werte
sind in folgender Tabelle angegeben:
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Experiment /47/ Monte-Carlo-Rechnung
Xmin l/!1/2 [Grad] \nin l/!J/2 [GradJ
[100J
ungeschädigt C.023 ± 0.004 0.72 ± O.OJ O.OJO ± 0.008 0.70 ± 0.02
geschädigt 0.040 ± 0.005 0.64 ± O.OJ 0.021 ± O.OJ 0.63 ± 0.02
[110J
ungeschädigt 0.035 ± 0.005 0.52 ± 0.01 0.036 ± 0.016 0.54 ± 0.02
geschädigt 0.065 ± 0.005 0.44 ± 0.01 0.058 ± 0.018 0.46±0.02
Die Werte für l/!1/2 stimmen innerhalb der Fehlergenauigkeit zwischen Theorie
und Experiment ziemlich gut überein. Die Resultate für X. zeigen größere Ab-
m1n
weichungen. Der Grund hierfür liegt wohl in der Tatsache, daß die Oberflächen-
schicht des Kristalls nach Bestrahlung auf etwa 60 - 80 Rangewachsen war. Die
Rechnungen dagegen wurden für einen Kristall ohne Oberflächenschicht durchgeführt.
Der Vergleich der Monte-Carlo-Ergebnisse nach Simulation der verlagerten
Atome mit den Meßresultaten nach Bestrahlung zeigt, daß qas angenommene Defekt-
modell Übereinstimmung liefert. Die Rechnung läßt jedoch keine Aussage über die
Eindeutigkeit des Modells zu.
V3 Si(100)
ungeschädigt
geschädigt } Monte Carlo
000 0 0 0
1.0
o ungeschädigt



















Abb. 22 Winkelabhängige Ausbeutekurven in [1ooJ und [110J. Es sind experimentelle
Ergebnisse vor und nach Bestrahlung mit 300 keV-4 . 1016_4He+/cm2 /47/
sowie theoretische Resultate bei perfektem Kristall und nach Einbau eines
Defektmodells von normalverteilten statischen Verlagerungen von im Mittel
0.05 ~ dargestellt.
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5.2 Untersuchung der Schädigung mit 50 keV-4He+-T~ilchen
In 5.1 wurden Kristalldefekte untersucht, die beim Durchschuß hoch-
energetischer Teilchen entstehen, es konnten aber keine Aussagen über den Be-
reich getroffen werden, in dem die Teilchen zur Ruhe kommen. Um auch Aussagen
über die Defektstruktur in diesem Bereich machen zu können, wurde folgendes
Experiment durchgeführt, dessen Prinzip von E. Rimini /48/ beschrieben wurde:
Zunächst wurden Channelling-Rückstreuspektren am ungeschädigten V
3
Si-Ein-
kristall bei den Kippwinkeln e = 0.0°, 0.2°, 0.4°, 0.6° durchgeführt. Danach
wurde der Kristall mit 1.5 . 10 16 4He+-Ionen/cm2 der Energie 50 keV in Random-
Richtung beschossen und anschließend wieder Rückstreuspektren bei denselben
Kippwinkeln aufgenommen. Die Resultate sind in Abb. 23 dargestellt.
In den Channelling-Rückstreuspektren hat sich in einer Tiefe von etwa 2000 R
ein deutlicher Peak herausgebildet. Die Fläche dieses Peaks wächst bei Ver-
kippung der Einschußrichtung gegen die Kanalachse an. Nach /48/ kann man nun bei
Kenntnis der Fluß- und Energieverteilung der geführten Teilchen im Kanal aus
der Veränderung der Peakfläche Rückschlüsse auf die Defektverteilung im Kristall
ziehen.
IKeVJ1500ENERGIE





@ 8=0.4° nach Beschun mit
@ 8=0.2° 1.5x1016 He'/cm2
® 8=0.0°
@ 8=0.0° vor Beschun
1000
Abb. 23 Experimentelle Rückstreuspektren vor und nach Bestrahlung mit 50 keV
1.5 . 1016_4He+/cm2 . Es sind sowohl das Random-Spektrum als auch
Spektren unter verschiedenen Kippwinkeln zur [100]-Richtung dargestellt.
12
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Eine rein qualitative Aussage ist aufgrund folgender Überlegung möglich:
Die Flußverteilung wird mit zunehmender Verkippung der Einschußrichtung
gegen die Kanalachse immer mehr ausgeschmiert; d.h. es verlaufen immer mehr
Teilchenbahnen in der Nähe der Atomketten. Wächst nun mit zunehmender Ver-
kippung die Zahl der an verlagerten Atomen rückgestreuten Teilchen an, so kann
man daraus schließen, daß die verlagerten Atome sich bevorzugt in Kettennähe
befinden.
Die Computersimulation ermöglicht es nun, ein Defektmodell vorzugeben und
danach das unter dieser Annahme berechnete Rückstreuspektrum direkt mit dem ge-
messenen Spektrum zu vergleichen. Dazu wurde in das Monte-Carlo-Programm ein
Profil eingebaut, das die Anzahl von verlagerten Atomen in Abhängigkeit der
Tiefe angibt. Dieses Schädigungstiefenprofil wurde mit einem Programm von





























Die eigentliche Defektstruktur besteht in der Art der Verlagerung der Ketten-
atome in den Kanal hinein, im weiteren als laterale Defektverteilung bezeichnet.
Als einfachste Art der Verlagerung kann man sich einzeln verlagerte Atome
vorstellen, die willkürlich quer über den Kanal verteilt sind. Diese laterale
Defektverteilung wurde in das Simulationsprogramm eingebaut, wobei die absolute
Höhe der Tiefenverteilung auf }O % Verlagerungen im Maximum der Verteilung normiert
wurde; das bedeutet, daß bei der Tiefe, an der das Maximum des Tiefenprofils der
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Schädigungsrate sich befand, 10 % aller Gitteratome quer über den Kanal ver-
teilt waren.
Mit dieser Defektstruktur wurden nun analog zum Experiment Rückstreu-
spektren bei axialem und bei verkipptem Einschuß berechnet. Die Ergebnisse






























50 100 lS0 200 250 300 350 ~oo <150 500
Kanalzahl
Abb. 25 Experimentelle und theoretische Rückstreuspektren unter verschiedenen
Kippwinkeln zur [100]-Richtung. Die experimentellen Daten wurden nach
Bestrahlung mit 50 keV - 1.5 . 1016_4He+-/cm2 erhalten, die theoretischen
Daten bei Annahme eines lateralen Defektprofils von 10 % Random-ver-
lagerten Atomen.
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Man sieht, daß bei axialem Einschuß (8 = 0.00 ) das theo~etische Spektrum
recht gut mit dem experimentellen Spektrum übereinstimmt, wobei noch wichtig
zu erwähnen ist, daß in der Monte-Carlo-Rechnung nur bis zu einer Tiefe von
etwa 5000 R gerechnet wurde. Die Gültigkeit des Modells läßt sich jedoch
nur bei verkipptem Einschuß überprüfen. Hierbei zeigt sich deutlich, daß
das Modell der gleichverteilten Defekte der Wirklichkeit nicht entspricht,
wie schon die Überlegung bezüglich der Flußverteilung ergeben hatte. Der
Defektpeak gewinnt nicht, wie im experimentellen Fall, bei zunehmender Ver-
kippung der Einschußrichtung an Fläche, sondern verschwindet immer mehr in
der Dechannelling-Rate.
Aufgrund dieses Ergebnisses wurde die laterale Defektverteilung so abge-
ändert, daß die Wahrscheinlichkeit für eine relativ geringe Verlagerung vom
idealen Gitterplatz weg größer ist als für eine große Verlagerung.
Realisiert wurde diese Wahrscheinlichkeitsverteilung durch eine statische
Rechteckverteilung,deren maximale Auslenkung 0.5 Rbetrug; das Maximum der
~iefenverteilungwurde mit 50 % Verlagerungen angenommen.
Die Ergebnisse der Rechnung sind in Abb. 25 dargestellt. Die Übereinstimmung
zwischen Theorie und Experiment ist zufriedenstellend. Der wesentliche Effekt, die
Zunahme des Defektpeaks bei zunehmender Verkippung wird in der Rechnung wiederge-
geben. Die absolute Höhe der theoretischenSpektren stimmt nicht mit der der ex-
perimentellen überein.
Dies liegt zum einen daran, daß der für dieses Bestrahlungsexperiment ver-
wendete Kristall auf Grund von bereits vorhandenen Defekten schon vor der
Schädigung Abweichungen in den experimentellen Rückstreuspektren von den
theoretischen Daten zeigte. Zum anderen sind die beiden Parameter des Defekt-
modells, die Breite der Rechteckverteilung und absolute Anzahl der Verlagerungen
nicht optimiert worden. Für eine erste Untersuchung genügt die Übereinstimmung
jedoch.
Aufgrund dieser Untersuchungen läßt sich die Aussage treffen, daß das oben
beschriebene Modell die von 50 keV-4He+-Teilchen am Ende ihrer Reichweite
in V
3
Si verursachte Schädigungsstruktur beschreibt. Die Eindeutigkeit der
Defektstruktur kann auf diese Weise jedoch nicht bewiesen werden und ist
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Konolzohl
Abb. 26 Experimentelle und theoretische Rückstreuspektren unter verschiedenen
Kippwinkeln zur [jO~ -Richtung. Die experimentellen Daten wurden nach
Bestrahlung mi t 50 keV-j".5" 1016-4He+/cm2 erhalten, die theoretischen
Daten bei Annahme eines lateralen Defektprofils von 50 % Random-ver-
lagerten Atomen in einem Bereich von ~ 0.5 ~ um die V-Ketten.
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6, ZUSAMMENFASSUNG UND ABSCHLIESSENDE BEMERKUNGEN
Das Ziel dieser Arbeit war es, eine Werkzeug zu schaffen, das in Ver-
bindung mit Experimenten die Möglichkeit bietet, die physikalischen Vorgänge
bei der Untersuchung des Channelling-Effektes besser zu verstehen. Insbe-
sondere sollten die Einflüsse der Änderungen verschiedener Parameter unter-
sucht werden, die dem Experimentator nicht ohne weiteres zugänglich sind,
wie z.B. die thermischen Schwingungsamplituden oder die Dicke von amorphen
Oberflächenschichten. Vor allem aber sollten kristallographische Struktur-
typen miteinbezogen werden, für die keine analytische Theorien mehr gültig
sind oder zumindest genügend brauchbare Näherungen mehr darstellen.
Dazu wurde der Channelling-Prozess in V3Si mit Hilfe eines Binären-
Stoß-Modells nachvollzogen. Die Einheitszelle der AIS-Struktur wurde in
einzelne Atomschichten aufgeteilt. In einem Monte-Carlo-Programm wurden
die Trajektorien von 2 MeV-4He+-Teilchen durch Streuung an allen einen
Kanal umgebenden Atomen einer Schicht berechnet. Die Ablenkwinkel der 4He+-
Teilchen wurden in Impulsnäherung mit Hilfe der Moliere'schen Näherung des
Thomas-Fermi-Potentials bestimmt. Der elektronische Energieverlust wurde aus
Stößen mit gebundenen Elektronen, aus Stößen mit freien Elektronen und infolge
Plasmonanregung berechnet. Die thermischen Schwingungen der Gitteratome wurden
durch einen Zufallsgenerator berücksichtigt, der normalverteilte Auslenkungen
liefert. Hierbei wurden die aus Röntgenbeugungsmessungen /38/ bestimmten
thermischen Schwingungsamplituden verwendet. Die Rückstreuwahrscheinlichkeit
wurde bei jedem Stoß Ion-Atom als Produkt der Aufenthaltswahrscheinlichkeits-
dichte der Gitteratome, die durch eine Gaußfunktion mit der thermischen
Schwingungsamplitude als Standardabweichung gegeben ist, und dem Rutherford-
wirkungsquerschnitt berechnet.
Zunächst wurde das Binäre-Stoß-Modell auf die krz-Strukturen V und Mo
angewandt. Es wurden die beiden tiefenabhängigen Größen Xmin und ~1/2 aus
Rückstreuspektren von 2 MeV-4He+-Teilchen mit experimentellen Ergebnissen /40/
verglichen.
Bei der AIS-Verbindung V3Si wurden die Fluß- und Energieverteilungen in
Abhängigkeit der Tiefe unt~rsucht. Die für die beiden Untergitter getrennt
bestimmten Werte von Xmin und ~1/2 wurden mit experimentellen Ergebnissen /16/
verglichen. Es wurden ferner die Auswirkung der Anisotropie der thermischen
Schwingungen der V-Atome auf die Rückstreuausbeute sowie die Unterschiede ~n
den winkelabhängigen Ausbeutekurven bei Einsetzen der aus Neutronenstreu-
messungen bestimmten thermischen Schwingungsamplituden /4S/ untersucht.
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Die Strahlenschädigung von 300 keV- 4He+-Ionen /47/ im Durchschußbereich
konnte mit einem Defektmodell, welches normalverteilte statische Verlagerungen
von im Mittel 0.05 ~ annimmt erklärt werden.
Zur Simulation von Gitterschäden, die durch eine Dosis von 50 keV 1.5.10 16
4 He+ /cm2 am Ende ihrer Reichweite verursacht werden, wurde eln Defektmodell
herangezogen, welches 50 % gleichverteilte verlagerte Atome mit elner
maximalen Verlagerung von 0.5 Rannimmt.
Die hier dargestellten Ergebnisse lassen den Schluß zu, daß die ver-
wendeten Näherungen im Rahmen der experimentellen und rechnerischen Unge-
nauigkeiten durchaus brauchbare Resultate liefern, die durch analytische
Theorien nicht erreichbar sind. Trotzdem kann diese Arbeit über die Computer-
Simulation des Channelling-Effekts in V
3
Si nur ein Beginn in diesem Struktur-
typ sein, da wesentliche Eigenschaften dieser ~erbindung wie Größe und
Anisotropie der thermischen Schwingungen, Plasmafrequenz, Korrelation der
Schwingungen einzelner Atome untereinander, um nur einige zu nennen, nicht
oder nicht genügend genau bekannt sind. Damit ist aber die Möglichkeit aufge-
zeigt, Aussagen über die Zielrichtung zukünftig geplanter Experimente zu
treffen und auf diese Weise wirksame Unterstützung bei der Planung von Unter-
suchungen zu bieten.
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A BERECHNUNG DES STATISTISCHEN FEHLERS DER RÜCKSTREUAUSBEUTE
Das Rückstreuenergiespektrum ergibt sich durch Summation der berechneten
Rückstreuwahrscheinlichkeiten und wird auf die Zahl der im Experiment eingeschos-
senen Teilchen normiert, um die absoluten Höhen vergleichen zu können. Da die ex-
perimentell bestimmte Ladungszahl /18/ aber aufgrund der für das Goniometer nicht
völlig durchführbar~nSekundärelektronenunterdrückungnicht die wirklich einge-
schossene Ladung darstellt, wird mit Hilfe eines Programms zur analytischen Be-
rechnung von R~ndom-Rückstreuspektren/SO/·die tatsächlich eingeschossene Ladung
von He+-Teilch~n bestimmt und die mit dem Monte-Carlo-Programm gewonnenen Rück·
streuwahrscheinlichkeiten mit diesem Wert multipliziert. Diese Eichung wird ein-
mal durchgeführt und genügt dann für die unter gleichen Bedingungen durchgeführ-
ten Messungen. Zur Bestimmung von ~in und ~1/2 ist die Eichung überflüssig, da
diese Werte auf das Random-Spektrum normiert sind.
Aufgrund dieser geschilderten Methode ist es unmöglich, zur Abschätzung des
statistischen Fehlers die Zahl von Rückstreuereignissen pro Kanal des gerechne-
ten Spektrums hinzuzuziehen, sondern man muß gemäß einer anderen überlegung vor-
gehen.
Ausgangspunkt ist die Tatsache, daß zur Berechnung des statistischen Fehlers
nur die Zahl von Teilchen herangezogen werden darf, die in der Simulation tat-
sächlich zur Rückstreuung beitragen. Diese Zahl läßt sich aber wie folgt abschät-
zen:
Angenommen, es durchlaufen no Teilchen die Einheitszelle von V3
Si gleichver-
teilt (also Random-Fall). Die Gesamtfläche der 4 hintereinander durchlaufenden
Atomschichten beträgt F = 4d2 • Die Aufenthaltswahrscheinlichkeiten der Gitter-
o
atome in der Querebene am Ort (x,y) ist durch das Produkt zweier Gaußfunktionen
gegeben (3.2.3.4); als Abschneideparameter für die Berechnung wurde in einer Di-
mension der Wert x 't = 4/<u2> gewählt, wobei <u 2> das mittlere Schwankungs-
cr~
quadrat der thermischen Schwirigungen darstellt. An der Stelle x = x . ist die
cr~t
eindimensionale Aufenthaltswahrscheinlichkeit um den Faktor 3 0 10-4 abgeschwächt.
Da pro Einheitszelle 6 V-Atome zu finden sind, ist die effektive Stoßfläche:
(A.I)
wobei der Faktor ~ sich durch Ersetzen der Gaußfunktion durch ein Rechteckprofil
ergibt. Letzteres ist notwendig, da die Teilchen entsprechend dem Abstand vom Atom











Teilchen zur RückstreuunE bei. Die pro Kanal des Energieanalysators registrierte
Zahl von Rückstreuereignissen beträgt also:
I








OE I = Energieeichung des Analysators in keV/Kanal
Der statistische Fehler wird zu:
(A.4)
Beträgt die Breite des Energiefensters (siehe 2.1.2) w Kanäle, so ergibt sich als












n = 400 Teilchen
o








w ::: 7 %Hw
Die statistischen Fehler für unter Channelling-Bedingungen aufgenommenen Rückstreu-
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spektren lassen sich nur sehr schwierig direkt berechnen, da der Teilchenfluß
nicht mehr gleichverteilt ist, was die wesentliche Annahme für die Fehlerrechnung
war. Die Anzahl von Rückstreuereignissen pro Energiefenster läßt sich nur über
die registrierten Randomwerte zurückrechnen. Für Y. = 0.02 ergibt sich so
"m~n





Xmin 1~:Lhannellin: (~:lRandOm · 57 %
Die Fehler für die Spektren bei Einschuß mit einem Kippwinkel 8 +OOwerden
analog über das Randomspektrum berechnet.
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B UMRECHNUNG DER EINGABEWINKEL • UND e IN DIE KOORDINATEN DES
KRISTALLKOORDINATENSYSTEMS
Die gesamte Rechnung wird in dem mit der Einheitszelle festliegenden Koordi-
natensystem durchgeführt, das auch in Abb. 11 eingezeichnet wurde. Dabei fällt
die z-Achse zusammen mit der Kanalrichtung, x- und y-Achse stehen jeweils senk-
recht dazu und wurden der Übersichtlichkeit wegen parallel zu den Kanten der
kubusförmigen Einheitszelle ausgerichtet. Der Winkel ~ legt nun in diesem Koordi-
natensystem die Kippebene fest, die als x'z'-Ebene eines neuen Koordinatensystems
aufgefaßt werden kann, wobei die z'-Achse parallel der z-Achse liegt. Das x'y'z'-
System geht also durch Drehung um die z-Achse um den Winkel ~ aus dem xyz-System
hervor.
Der einfallende Ionenstrahl liegt nun in der x'z'-Ebene um den Kippwinkel e
gegen die z'-Achse geneigt, die Detektorrichtung befindet sich ebenfalls in dieser
Ebene um den Winkel (e + 1650 ) gegen die z'-Achse geneigt, wie in Abb. 27 darge-
stellt ist. Der einfallende Strahl kann im x'y'z' -System durch den Vektor:
(B. 1)













• tan 8 (B.2)






arctan (cos ~ • tan e)
arctan (sin ~ • tan e)
(B .3)
(B.4)














Abb. 27 Geometrie des Detektors im Eingabekoordinatensystem
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C BERECHNUNG DES RÜCKSTREUWINKELS ZWISCHEN MOMENTANER TEILCHEN-
BAHNRICHTUNG UND DETEKTOR
Die Teilchenbahnrichtung ist im Koordinatensystem des Kristalls nach Anhang
-+
B gegeben durch den Vektor T
= (C. 1)
bei kleinen Winkeln a , a . Die Richtung zum Detektor ist in dem mit der Kipp-
x y
ebene verbundenen Koordinatensystem festgelegt durch den Vektor D'
(C.2)









Der Winkel ~ zwischen den beiden Vektoren kann nun nach /SI/ berechnet werden zu:
(C.4)
wobei 1, m, n die Richtungscosinus der Vektoren T' und D' darstellen. Die Rich-
• -+,
tungscoslnus des Vektors D sind nach Abb. 27 gegeben durch:
cos (8 + 16So - 900 )
o






















jEinlesen der Anzahl der Datensätze /
/ Einlesen der Eingabedaten /
Berechnung der Anfangsorts- und Impulskoordinaten,
sowie der Energieverlust -
und Streuwinkeltabellen
Berechnung der Tabellen der thermischen
Schwingungsamplituden
/ Ausgabe von Kontrollwerten /
Sortieren der Teilchen nach Querenergie; wenn gewünscht,
nur Verfolgung von Teilchen mit hoher Querenergie
Berechnung der Trajektorien, der Fluß- und
Energieverteilungen und der Rückstreuwahr-
scheinlichkeiten
Berechnung des Rückstreuspektrums und
Druckausgabe.
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D ERLÄUTERUNGEN ZU DEM PROGRAMM CAl5
D.l ÄBLAUFSCHEMA
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Speichern der errechneten Werte
auf Magnetband
Berechnung und l~ergabe der Fensterwerte
an das Hauptprogramm
~ Ausgabe der Endkoordinaten JI
I
Lineplot und Plot der
Rückstreuspektren
I
Lineplot und Plot der Fluß-
und Energieverteilungen
I
/ Auegabe der Fluß- und /
Energieverteilungen
Ausgabe der Fensterwerte
Lineplot und Plot der
Fensterwerte
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D.2 BESCHREIBUNG DER EIN- UND AUSGABEDATEN VON CAl5
Das Programm CAl5 dient zur Simulation von winkelabhängigen Rückstreuausbeutekur-
ven in Al5-Verbindungen der Form A3B, wobei für jeden Punkt der Ausbeutekurve ein
durch einen vorgegebenen Parametersatz bestimmtes Rückstreuspektrum berechnet
wird. Als erste Eingabevariable muß deshalb die Anzahl von zu berechnenden Daten-
sätzen vorgegeben werden.






























Anzahl der zu rechnenden Datensätze
Anzahl der Rasterpunkte 1n x-Richtung (maximal 60)
Anzahl der Rasterpunkte in y-Richtung (maximal 60)
Anzahl der Einheitszellen, über die bei der Berechnung
der Flußverteilung gemittelt wird
Zu berechnende Eindringtiefe I MEAN
Gitterparameter
Name des einfallenden Teilchens
Ladung des einfallenden Teilchens






3Atomare Dichte in Atome I cm
Temperatur des Kristalls in K
Steuervariable ; I : Berechnung der BO~ -Richtung
2 : Berechnung der l~ -Richtung
Thermische Schwingungsamplitude der A-Atome: ~
Thermische Schwingungsamplitude der A-Atome: IU22
Thermische Schwingungsamplitude der B-Atome
Eingeschossene Gesamtladung in 10-7Cb
Unterdrückter Nullpunkt der Energieeichung in keV
Experimentelle Auflösung; (muß gerade sein)












































































Mittlere Anregungsenergie der A-Atome 1n eV
Mittlere Anregungsenergie der B-Atome 1n eV
Plasmonenergie der Verbindung in eV
Anzahl der freien Elektronen pro A-Atom
Anzahl der freien Elektronen pro B-Atom
Energieverlustkoeffizienten der A-Atome
Energieverlustkoeffizienten der B-Atome
Winkel zur Festlegung der Kippebene 1n Grad




Randomwert der fünf Energiefenster
Fensterbreite in Kanälen (gerade Zahl)
Maximale Verlagerung von der Kette in R
Projizierte Reichweite der 4He+-Teilchen bei der
Strahlenschädigung








Nummer des experimentellen Spektrums auf File 3;
wenn 0 eingegeben wird, findet kein Vergleich mit
einem experimentellen Spektrum statt.
Skalierungsfaktor, um die Höhen von Spektren verschie-
dener Ladung anzugleichen.










" " T Fluß-Ausgabe wird unterdrückt
" " T Ausgabe der Anfangs- und End-
koordinaten wird unterdrückt
" " T Plot-Ausgabe des Rückstreuspek-
trums wird unterdrückt
" " T Es wird nur ein Streuereignis
pro Atomschicht berechnet
T"" Teilchen, deren Querenergie unter
einer festgelegten Schwelle liegt,
werden nicht weiterverfolgt.
Zeitvorgabe; bei Überschreiten des Wertes wird die Be-
rechnung der Trajektorien abgebrochen und nur noch die





Die Ausgabe des Programms CAI5 besteht zunächst in einem Kontrollausdruck, -in dem
nahezu alle Eingabeparameter gelistet werden. Weiter können bei Bedarf die An-
fangs-und Endkoordinaten, Ort, Querimpuls und Energie der Teilchen ausgedruckt
werden. Die wesentlichen Ausgabedaten sind die Rückstreuspektren und die ent-
sprechenden in den Energiefenstern registrierten Zählraten. Auf Wunsch können
auch Fluß- und Energieverteilungen ausgedruckt und geplottet werden. Wird NDATA






















































































































































































































erhält man folgende Druckausgabe:
CA TE 3C.03.11 TIMe 20.~~ •
••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••
• •• •
• M C ~ T E C A R L C - P R C G RAM.
• •• •
• F 0 R T H E C C M P L T E R - S I M L L A T I C N C F C r A ~ ~ E L I ~ G •
• •• •
• • Y A M C 0 I F I E ( • eIN A R Y C C L L I S I C ~. - ~ C C E L •
• •• •••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••









LATTI(E CC~SUNT : ~. HE A~GSTRCEH
ATO~IC DEhSITY : C.762E·n ATOllS I CI' ••
......
PLASIICI\ EhERGY : ~2.2 E\ Cl
VALEI\CE ELECTRChS : 4.75 PER ATC 11
I
E X F E R I ~ E 1\ TAL C C hel T I C N S
===:====~==a••&=zc&a: ••a=s•••=a=a.=a:.~==z.=====
II\CIDEhT ICN : HPrA - PARTICLE
ATO~IC I\l:~BER : 2.
REST HASS : ~.
ION ENERGY : 2000. KE~
CHARGE : 52.0
eEA~ OIIlERGENCE : 0.0 cEGREES
CRYSUL TEIIF. : 293. KEL V IN
THERHAL VIBRATICN AIIPLIT~OES : V 1~111
SI











'Cl .... ~U'U"' ....
:> -_('\1"'-'_
'''''''''oTU''\W






8ACKSCATTE~ING SPECTRU~ /l(T S~(CTHED
MAX. C~A~~El ~L~8ER : 35E
o. c. o. o. C. o. O. o. c. C.
o. o. O. o. C. C. o. C. C. c.
o. C. o. o. c. C. o. c. G. c.
o. C. o. o. G. C. O. C. G. c.
o. o. C. C. C. C. C. C. c. C.
o. 0., o. o. C. C. O. c. L.. C.
u. o. C. C. C. C. ~. C. C. C.
C. O. O. C. C. C. c. G. c. c.
O. C. C. o. o. c. O. O. G. C.
O. C. C. C. o. C. C. c. c. c.
O. o. C. o. c. c. o. C. o. c.
o. C. O. o. C. C. o. c. C. C.
O. 45. 4. o. 7. lE. 11. 7L. ef. 12.
68. 37. 114. 3f. 37. 1C~. ~3. 24C. 182. 2U.
265. 9C. 151. ISS. 220. 1H. 217. 117 • 41. 5/:.
26. 112. 122. 231. 13~. 261. 262. 33~. 243. 247.
272. 164. 13f. 147. SC. 102. E1. 2C~. 12 S. 122.
255. 171. 107. 103. 121. 64. 18~. H. 41. 3/:.
75. 33. 45. 64. 40. 5:. 4S. 11E. 155. 2C~.
219. 356. 381. 1S~. 140. 117 • 218. UE. 317. 2C~.
447. 386. 33/:. 625. 19~. HE. 32/:. 8~C. ~H. 388.
169. 496. 41f. 1005. S64. HC. 4C6. 1~11. 515. H7. --..j
979. 981. 6~7. 7~4. 1131. 1112. 5/:2. 5t:". 58~. 8SE. (Xl
4~6. 666. 673. 8'01:. 714. 78t.. ~56. 9E4. !:t:c.. 9H. I7fS. 877. 832. 808. 623. 627. 464. 755. 557. 784.
SES. 667. ~S4. 152. /:52. 431. 854. 61f. 4~S. 713.
438. H 7. 637. 871. 576. 422. 55S. 731. 5(.C. 487.
4C8. 406. 288. 221. 360. 332. 247. 504. ~31. 417 •
501. 457. 485. 157. 121. 199. ~€4. 714. 2f7. 524.
448. 322. 101. 228. 222. 63S. 419 • ;04. 474. 351: •
20S. 688. 317. 335. 564. 3lE. 280. 16f. 45C. 53E.
224. 629. 432. ~21. 171. E2. 42. 64. 25S. 19~.
264. 33C. 302. 295. 152. 82. 54. 56. 8S. 6E.
17. 147. 162. 2u 7. 3C. 2le. 125. 11:E. 175. 25C.
208. 166. 98. 2 ..8. 148. 23. 138. 114 • I:S. 112.
76. 13. 42. 2Sf. 128. 154. 133. c. (j. C.
o. C. o. C. C. C. c. G. C. o.
C. G. o. O. o. C. o. C. C. C.
o. o. G. o. o. C. C. C. C. C.
o. o. o. G. C. G. c. G. c. G.
o. o. o. o. C. c. O. G. G. G.
o. o. G. c. G. C. c. c. C. c.
O. o. o. C. o. C. o. c. o. c.
o. O. o. o. ~. C. c. C. C. c.
O. O. C. O. C. C. o. C. o. C.
o. O. C. C." o. C. (j. C. c. C.
o. c. o. C. c. c. o. c. C. G.
O. C. ,. O. C. C. O. O. C. c.
O. C. C. c. C. C. C. C. C. C.
o. o. o. o. C. C. o. c. C. C.
O. O. C. o. C. C. v. C. C. C.
o. C.
BACKSCATTEPING SPECTRL~ - S~CC"'EO
o. o. c. c. o. c. Ue c. c. c.o. o. o. o. o. C. o. c. c. ~.o. o. O. O. o. C. c. c. C. c.
o. o. O. o. o. c. c. C. c. c.o. o. o. o. o. c. o. c. C. c.o. o. c. O. c. c. o. c. C. C.
o. o. o. c. o. c. c. c. o. o.
o. o. O. C. C. c. o. c. c. c.
o. C. c. o. c. c. o. c. c. c.
o. o. c. O. o. c. o. o. c. o.
o. c. o. c. c. c. c. c. c. O.
o. o. o. o. c. c. o. C. c. c.
o. 4~. ~. O. 7. lE. 11. 72. Bt. I ••
tE. 37. ll~. 36. 31. 10~. S3. '~C. 1B2. 2Cl.
U5. 90. 151. 159. 220. IH. 217. 111. 41. 5t.
26. 112. 122. 231. 135. 261. 262. 335. 243. 241.
212. 16~. 13t. 1"1. 50. 102. BI. 2(3. 12S. 122.
255. 171. 107. 103. 121. t4. 1BS. IS. 41. 3t.
15. B. 45. 6". ~c. 5~. "S. llB. 15~. 2C5.
219. 356. 3Bl. 19 ~. 1"0. 111. 27B. 13E. 311. 2('~.
Hl. 3B6. 336. 625. 195. 31B. 3U. 830. 341. 3EB •
lt9. ~9t. "lt. 100 ~. S6". 79C. "06. 1011. 515. EU.
9H. 9BI. t91. lS". 1131. 1112. 5t2. ~t". 5BS. 8.. E.
436. 666. 613. B46. IH. 7Bt. 95t. seI,. Scc. "4~.
169. B71. B33. Ba e. t23. 621. H4. 155. ~5;. H".
5B5. 667. 594. 752. t52. "31. B54. 6lt. ~CS. 113.
43 B. 341. 631. Bl1. 516. 422. 55S. 131. 5" • 4Bl.
4CE. "Ot. 2Ee. 221. 360. 33 •• 241. 5C4. 531. 411.
501. 451. 4B ~. 157. 121. 199. seI,. 11". 261. 524. -..lHB. 322. 101. 22e. 222 • 63S. HS. 304. "14. 35t. CD
2C<;. 6Be. 371. 335. 564. 3lE. 28(. Itt. 45C. 53E. I22". 62S. 432. 321. 171. e2. 42. 6". 2SS. 193.
26~. 330. 302. 2S5. 152. B2. 54. 5t. s<;. 68.
11. 1'07. 162. 201. 30. 22E. l"~. IH. 11~. 25C.
20B. 166. 9B. 20B. 1~ B. 23. us. 114. tS. 112.
16. 13. 42. 2St. 12S. 154. 133 • c. C. c.
o. o. C. o. c. C. o. c. c. C.
o. C. c. C. c. c. C. o. c. C.
o. O. C. o. o. c. c. C. c. C.
o. C. c. C. c. C. c. C. c. c.
c. c. o. o. o. c. \J. c. c. c.
o. C. o. o. c. c. c. c. c. C.
o. C. c. c. c. C. c. o. C. c.
o. o. o. .:J. c. C. (J. o. c. C•
o. c. c. o. o. c. C. c. C. c.
o. o. C. o. O. C. c. c. O. c.
o. C. c. c. C. c. c. C. C. C.
C. c. o. o. c. c. o. c. c. c.
o. C. c. o. C. C. c. c. c. c.
o. c. o. c. c. C. c. c. c. c.
c. c. o. o. c. c. o. c. c. c.
o. c.
.INOO. SETTl~GS IC~.NC.1 : .I~OO•• IOTH IC~.I : CCL~IS I CHA~~tl : ~C~~ALllEC ~AlLE
341 16 14B. 0.C61
320 16 219. 0.U91
29B 16 3S4. C-l~E
2BC 16 3S1. C.151
260 16 H4. 0.215
AVEPAGEC OE I O~ OF THE I~CICE~T PAPTICLE : 51. EV I A~GSTPCE~
EXPERI~EhTAL eACKSCATJERING SPECTRl~
406"'. 3676. 37~C. 3676. 3638. 36~2 • 367S. 3514 • 3514. 34H.
H22. 3482. 33H. 3314. 3390. 3322. 3152. 31~6. 3120. :3U6.
33C8. 3180. 3uH. 2894. 2~46. 2914. 2156. "e::2. 21H. "'C;~~.
2684. 2766. 2152. 2150. 2720. 21C6. 2822. 26St. 2624. 26U.
253",. 2550. 250",. 2534. 2436. 2560. 2366. 2496. 23S4. 2432.
2426. 2542. 2366. 2314. 23S4. 2282. 238u. 2384. 2346. ""~~.2300. 2204. 22H. 2290. 2238. 2030. H14. 2194. 2144. .210.
2116. 2090. 2HO. 21"2. 20"'0. 2078. 2C24. 1970. 2CH. HilB.
1912. 2012. 20C", • 190". 20BO. 1822. IS78. lS20. 1~~2. 1900.
1928. 190", • 2020. 1936. 1866. 1600. 1'i 5B. 19"2. HEl.. H"6.
169~. l1'i0. 1730. 18C4. 1860. 1190. 1798. 16 1~. 16S2. 1782.
16H. 1834. 160",. 16"'8. 16SO. 1662. 16B2. 1702. 1706. 1660.
1616. 1736. 1570. 16S8. 15S6. 1652. 1610. 1664. IH2. 15it8.
16",2. 1626. 1604. 15E8. 14S6. 1618. 1522. l't 76. l"Oe. 1636.
14'i0. 1494. 1572. 1462. 1368. 1522. 1412. 14 S6. 1348. HC4.
1406. lit20. lIt48. 1360. 1464. 1356. 1422. 1446. 1416. 1330.
13SS. 1352. 12S6. 1320. 13E6. 1306. 1350. 1360. In4. 133ü.
1366. 1282. 123C. 1250. 1236. 121tB. 12H. 1192. 1194. 1262.
1272. 1208. 1204. 11S6. 11 76. 118S. 1204. 114C. 1130. 1254.
12C2. 12S2. 1176. 1272. IH2. lU8. 1200. 117C. 11H. 1112.
1180. 1072. 1104. 1116. 10",2. 1046. 1010. 1OVO. 1026. 11l10.
1054. 1022. 102",. 992. 1140. 1140. 1&:.36. 9S",. lC92. 'i 56.
1034. 88",. 946. CJu. S52. 'i32. ~56 • 912. 'i14. 1002.
<;20. CJ42. 8le. 670. 816. 902. 686. 93t. su. 67 ••
614. 6"'6. 830. 808. lSt. 80"'. 826. 73C. 164. 838.
162. 770. 676. 77e. 114. S20. 104. 7ee. 642. 650. I
752. 68",. 646. 68C. 7SC. 730. 152. 65E. 61e. 626. CD
650. 5<;2. H6. 524. 530. 5H. 484. 59",. 6C2. 5~e. 0
544. 552. 522. 526. 500. 524. 5~e. "64. "E",. 432. I50S. "'76. 4H. 416. 46C. 472. 412. 412. 412. 40E.
416. 466. 31C. 430. 360. 35S. 316. 434. 3Ce. 382.
316. 376. 35",. 342. 332. 2S",. 312. 346. 34it • 290.
354. 316. 26C. HO. 304. 33",. 2H. 242. 246. 2tO.
26S. 224. 23B. 2"'0. 194. 224. 2"'0. UE. 2l't • 206.
2H. 166. 210. 116. lE6. 110. I~S. He. 160. 2CO.
186. lIt6. 202. 26e. 280. 330. 3:<0. 2f2. 214. 116.
56. 10. "'. O. O. O. o. O. o. O.Il. C. C. O. O. O. 2. O. \,. 4.
O. 4. O. o. O. 2. O. O. 2. O.
O. O. o. O. c. O. O. 2. O. c.
O. O. o. O. O. O. e. C. C. o.
O. o. O. O. o. O. O. O. C. 2.
2. o. o. c. O. O. o. O. c. c.
o. o. O. O. O. O. O. o. c. 2.
O. O. C. O. o. O. O. C. C. C.
o. O. o. o. O. O. O. c. O. o.
O. O. c. O. O. o. O. o. C. o.
2. O. C. O. o. O. o. c. o. C.
2. O. O. O. o. O. O. O. O. O.
O. O. o. O. o. o. o. c. C. c.
o. o. o. o. 2. O. O. O. O. o.
O. o.
~INOO~ SETTINGS IC~.NO.I : ~JNDO~ ~IDTH ICH.) : CGLhTS I CHAhhEL : hCR~ALJlEO ~AllE
341 16 201. 0.093
320 16 3 le. C.131
298 16 43C. 0.177
280 16 534. 0.208
260 16 721. 0.251
CORRECTED C~ARGE : 122.5








































I +++ + I
1++ I
I + ++ I
1000.1 + + I
I +.++ I
I • •• + I
I • .+ ++ I
I • •• + I
I • ••• ++ I
500. I .u+ • I
I •• • •• ++. I
I •• • -+++ I
I ••• • • • .+++ ++ 1
I •• • • •• • ••+. J
I •• • • •••• • • I
0.1---------1---------1----.----1---------1---------1---------1---------1-.++++++++++++++++++++++++++++---------1









S 1 IF10.21: ATOMIC NUMBER OF e




REST MASS OF B 00000600
OU000610




MUST BE 1 TO CALCULATE THE 100 - DIRECTION00000660
AND 2 TO CAlCULATE THE 110 - DIRECTION 00000670
00000680
THERf'AL VleRATIO~AL AMPLITUDE 00000690
IN THE A - CHAIN - OIREeTION (SQRTlUllI1 00C00700
00000710
THERf'Al VIBRATIONAL AMPLITUDE 00~00720
PERPENOICUlAR TO THE A - CHAIN ISCRTIU221100000730
00000740
THERMAL VIBRATIC~AL AMPLITUDE FOR B OU000750
00000760
(HARGE FCR FITTED RANDOM SPECTRUf' 00000770
000(0780
SUPPRESSED ORIGI~ IN KEV 00000790
00000800
F.H,. CF EXPERIMENTAL ARRANGEMENT 00000810
IMUST BE 0001 00000820
00"00830
CHANNEl .loTH I KEV / CHANNEL I 00000840
00000850
8ACKSCATTERING ANGLE loEGREESI 00000860
00000870
OETErTOR ANGLE lSTERAoI 00000880
00000890
MEAN EXCITATION ENERGY OF A IEVI 00000900
00e0091"
f'EAN EXCITATICN ENERGY OF B IEVI 00000920
00000930
PLASMON ENERGY OF THE (DMPOUND lEVI (;"(00940
. 00000950
NUMBER OF VALENCE ELECTRONS PER A - ATG~ 000ü0960
00000970
NUMBER OF VAlENCE ElECTRONS PE~ e - ATOI'l 00000980
Ou000990
ENE~GY LGSS COEFFICIENTS FOR A 16 VALUESI0000I000
00COI010
ENERGY LOSS COEFFICIENTS FOR B 16 VALUESIOCOOI020
00001030
ANGLE oETERMINING THE TllT PLANE 00COI040
IN THE CRYSTAl - SYSTEM 00001050
00001060
TILT ANGLE BET.EEN BEAM AND 00001070




INCIOENT ION ENE~GY IKEVI 00001120
00001130
CH.NO. OF .INoC. NO. 1 00001140
00001150
RANDOM VAlUE fOR .INOO. 1 00001160
"'0001170





























• I N D 2
E P C 0 V




x C I T V
SEC
o E P S
PLSMEN
o
T H S I
Z VAL
T H V 2
F I< H ,.
o R I GIN




T E M P
F M S
RHO A T
o M F G A
R A N D
T H V


























































































































I N C LUD E 0
o F
S I 1'1 U L A T ION
C R Y S TAL S
PRO G R A 1'1
P R e F I L E S
NUMBER OF UNIT CELLS PER LAYER
~UMBER OF LAYERS
NUMBER OF OIFFERE~T OATASETS
IMUST PRECEOE THE FIRST OATASETI
I'IATRIX OII'lENSICN IN Y - OIRECTION
I'!AXII'!UM : 60
I'!ATRIX DIMENSION IN X - OIRECTION
MAXII'IUM : 60
S I N G l E
COMPUTER
DIS P L ACE 1'1 E ~ T S











• I T H
A TOM 1 r.
I N
D A T A
MON T E




A IFIO.2l: LATTICE CONSTANT
PAR T 14A41: NAME OF INCIOENT PARTICLE
Z PAR T IFI0.21: ATOMIC NUMBER OF INCIDENT ION
F M PAR T IFID.51: REST MASS OF INCICENT ION
C R Y S T 14A41: CRYSTAl NAME ANO ORIENTATION
l V IFI0.21: ATOMIC NUMBER OF A
N
N 0 A T A




























































END F IL E 4
IF INOATA .EQ. II GOTO 20
10 CONTlNUE















































































·ltl;IND','O" 1',' ',I ','
I I. • • I • • .' • , •
NTEXT2/' ',' ANGU', 'I AR ',' SCAN','
.WINO','C"Z',' ',i ','
I ',' ',I ', 1 'tl
NTEXT3/' ','ANGU','LAR ','SCAN','
"IlIIND','Oh 3',' 'tl ','
I ',I ',' ,,, " I
NTEXT4/' ','ANGU','LAR ','SCAN','
'RIND', 'O~ 4',' ',I ','
I •• I •• ' • , I •••
NTEXT5/' ','ANGU','IAR ','SCAN','
• WI ND' , • C" 5 I • I • , • • ••. ',' ,,, ',' ,,,
NFX/'F4.1'/, NFY/'F4.I'1














PROCESSING OF DIFFERFNT DATASETS
DIMENSION FLOSTI60,60I, EOST160,60)
DIMENSION NTEXTI15l, NTEXTII151, NTEXT21151, NTEXT31151
DIMENSION NTEXT4115', NTEXT51151
























R A N 0 2 IFIO.31: RANDOM VALUE FOR wlNDOW 2 00001200
00001210
I R I N 0 3 114' : CH.NC. OF RINOOR NO. 3 00(01220
00001230
R A N 0 3 IFIO.31: RANDOM VALUE FOR RINDOR 3 00(01240
00001250
R I N 0 4 1141 : CH.NO. OF RINDOW ND. 4 000~1260 C
00001270 C
R A N 0 4 lF10.31: RANDOM VALUE FOR wlNDOW 4 00001280
00001290 C
I W I N 0 5 1141 : CH.NC. OF WINOOW NO. 5 00(01300 C
~0001310
R A N C 5 IFIO.3': RANOOM VALUE FOR ~INOOR 5 0(001320
00001330
W lOT H 1141 : wlNOOw WIOTH IEVEN CHANNEL NUMBERI 00(01340
00001350
o P L C M IF10.51: MEAN STATIC DISPLACEMENT OF THE DISOROERE000001360
ATOMS IN ANGSTRCEM 00001370
00(01380
o P T M E A IFIO.21: MEAN OEPTH OF THE DAMAGE REGION 000(1390
00001400
PER C IFIO.2': PERCENTAGE OF THE CISOROEREO ATOMS AT THE 000(1410
MAXIMUM OF THE DEPTH PROFILE 00001420
0((01430
N U M E XliiI : NUMBER OF EXPERI~ENTAL SPECTRUM ON FILE 3 00001440
IMUST BE 0, IF NC COMPARISON wlTH 00001450
AN EXPERIMENTAL SPECTRUM IS RANTEOI 00001460
00001470
F M U L T IF10.31: SCALING FACTOR TO AOJUST THE HEIGHT OF THE00001480
EXPERIMENTAL SPECTRA wlTH DIFFERENT 00001490
CHARtES 00001500 C
00001510
R n TAT 1111 : LOGICAL VARIABLE, MUST BE TRUE TO 00001520 C
ROTATE PHIIRANDOM SIMULATION' 00001530
00001540 C
N 0 F LUX ILII : LOGICAL VARIABLE, MUST BE TRUE TO 00001550 C
SUPPRESS FLUX OUTPUT 00001560 C
00001570 C
N 0 0 0 C U 1111 : LOGICAL VARIABLE, MUST BE TRUE TO 00001580
SUPPRESS PART OF THE PRINTEO OUTPUT 00001590 C
00001600
NOS P E C lLII : LOGICAL VARIABLE, MUST BE TRUE TO SUPPRESSOOOOl610
THE PLOTS OF THE BACKSCATTERING SPECTRA 00001620
00001630
S C ILII: LOGICAL VARIABLE, MUST BE TRUE TO 00001640 C
CALCULATE ONE BINARY COLLISION PER PLANE 00001650
00001660 C
N E G L E C IL1) : LOGICAL VARIABLE, MUST BE TRUE TO CHECK 00001670
THE INITIAL TRANSVERSE ENERGY OÜ001680 C
00(01690
END T IF10.31: TIME PARAMETER OF THE JOB CARO MINUS 00001700






DIMENSION PXMATI60,60I, PYMATI60,601 00001770



























































C 00002'000 3 YA.OY.YE.NFY.NNYI 00003000
C PLOTS OF ANGULAR SCANS 00002'010 C UOO03010
C z=%saz=c~2k=z.ESZZZ.&Z 00002420 00 130 I z 1015 0,,003020
C 00002430 NTEXTIII = NTEXT311J 00003030
REWINO 4 00002'0'00 130 CONTINUE U,,)003040
PI = 4.0 * ATAN 11.01 00002450 C "Oei03050
C 00002460 CAll PlOTRT ICRITX,CRITY3,NOATA,NT,NP,INT~,NPA,INOl,XM~X.XMIN.SX.00003060
~RITE 16,10101 IWINO 1. 1~IN02, IWIN03. IWINOit. IWIN05 00002470 1 YMAX,YMIN,SY,NTEXT.ICPLCT. 00003070
C 00002480 2 XA,OX,XE,NFX.NNX, 00C03080
00 100 I z l,NOAT~ OeiC02490 3 YA.OY.YE,NFY,NNYI 00003090
C 00002500 C 00003100
REAO 141 CRITXIII 00002510 00 140 I z 1,15 00003110
REAO 141 CRITYll I J 00002520 NTEXTIII • NTEXT4111 00003120
R'EAO 141 CRITY2111 00002530 140 CONTINUE 00003130
REAO 141 CRITY3111 00002540 C "OC03140
REAO 141 CRITY411J 00C02550 CAll PlOTRT ICRITX,CRITY4,NOATA,NT,NP.INTA.NPA.INOl,XMAX.XMIN,SX. 00003150
REAO 141 CRITY5111 00002560 1 YMAX,YMIN,SY,NTEXT,IOPLOT, UOuU3160
C 00002570 2 XA.OX,XE,NFX,NNX. 00003170
C 0,,002580 3 YA,OY,YE,NFY,NNYI 00003180
WRITE (~,10201 CRITXlll. CRITY1111, CRITY2111. (RITY3III, 00002590 C 00003190
1 CRITY4111, (RITY5III 00002600 DO 150 I = 1,15 00C03200
C 00002610 NTEXTll1 • NTEXT5111 00003210
100 CONTINUE 00002620· 150 CONTINUE 00003220
C 0(;ei02630 C 00eiC3230
XMAX = 2.0 0':'002640 (ALL PLOTRT ICRITX,CRITY5,NOATA,NT,NP,INT~,NPA,INCl.XMAX.XMIN,SX, 00003240
YMAX = 1.5 00002650 1 YMAX,YMIN,SY,NTEXT,lOPlCT, 00C03250
XMIN = 0.0 00002660 2 XA,OX,XE,NFX,NNX, 000'::;3260
YMIN • 0.0 00U02670 3 YA,OY,YE,NFY,NNYI 00003270
NT • 1 00002680 C 00003280
NP = 3 00002690 C 00C03290 (Xl
INTA = 2 OU002700 ( LINEPLOT OF THF ANGULAR SCAN Ou003300 C1I
NPA = 1 00002710 ( ====:c====c==~z==========~== 00003310
INOZ = 2 00002720 C 00003320
SX • lXP'U - XMINI I 1100.0 * 10.01 00002730 C 00003330
SY = IYMAX - YMINI I 1100.0 • 10.01 00002740 IH = 0 OOOu3340
10PlOT = 1 0':;002750 IV = 0 (;0003350
XA = XMIN 00C02760 JH = - 5 00003360
OX = 0.1 00002170 JV = - 5 00003370
XE • XMAX 00002780 lH z 128 "),,,,03380
NNX = 5 00002790 LV = 5R 00U03390
YA = YMIN 00C02800 XH = 0.0 00C03400
OY = 0.1 00002810 XV = (;.0 00003410
YE = YMAX 00002820 OH = 2.0 00003420
NNY = 5 0,,002830 OV = 1.5 00003430
00 11 0 I = 1, 15 00002840 KH = 1 00C03440
NTEXTIII = NTEXTlll1 00002850 KV = 1 JJ003lt50
110 (ONTINUE 00002860 IG = 0 0000346U
C 00002870 110 = 6 000,,3470
CAll PLOTRT ICRITX,CRITYI,NOATA.NT.NP,INTA.NPA.INOZ,XMAX.XMIN.SX, 00002880 IC = 0 00003480
1 YMAX.YMIN.SY,NTEXT,IOPLOT, 00002890 NB = 3 00003490
2 XA,OX,XE.NFX,NNX, 00002900 MLENlll = NOATA 00C03500
3 YA,OY,YE,NFY.NNYI 00002910 MLFNI21 = NOATA 00003510
( 00002920 MlENI31 = NOATA OJ003520
00 120 I • 1015 00002930 ( 00003530
NTEXTIII = NTEXT2111 00002940 "RITE 16,10301 000035"0
120 CONTINUE 00002950 C OUOU3550
C 00C02960 (AL L KURVE IIH,JH.lH,XH.OH,KH,FH, 00003560
CALL PlOTRT lCRITX,(RITY2,NOATA,NT.NP,INTA.NPA.INOZ,XMAX,XMIN,SX. 00002970 1 IV,JV,lV.XV,OV,KV,FV, 00003570
1 YMAX.YMIN,SY.NTEXT.IDPLOT, 00002980 2 IG,IW,I(,NB,ASYMB,MLEN, 00003580
































































































I~VAll TA. SILV. SllSI. PNORM. THVBVl, THV8V2. THV8SI, SISC00004310
IGVAll PI. ATFV. ATFSI. A. A2. A4. RHCAT. PSIINX. PSIINY, 00004380
IPART. IV. ISI. THEV. THESI. ElSCAT, UCSO. VFERMI. 00004390
ASO. AS02. ASC4. AS08. ISEC. DPlCM, PDPLC. PUNIF 00004400
ISCAll XSCATl161. YSCATl(6) 00004410
ISCA31 XSCAT3161. YSCAT3161 00004420
ISCA211 XSCT21(5). YSCT211S1 00004430
SlJBROUTINE PERFORMING THE CAlCUlATIC~S OF THE TRAJECTORIES
ANO THE 8ACKSCATTERING SPECTRA ANC














































C F 0 R 101 A T - 5 P E C I F I C A T ION 5 00C03640 C
C ===z==a=z=~a&z==a==za.Z.E•••=.2=•••Z•••Z=.=== 00003650 C
C 00'03660 C
C 00003610 C
1000 FORMAT 1141 00003680 C
1010 FORMAT l'l'IITlS.'ANGULAR SCAN :'1 00003690 C
1 TlS.'&&a:z:&&:az&&zz'IIIT20.'THETA lDEGREESI :', 00003100 C
1 T4S.'~INOO~ 1 :',T60.'~INOO~ 2 :',T1S,'~INOC~ 3 :', 00003110 C
1 T90,'.INDO~ 4 :'.Tl0S.'~INOC~ 5 :'11 00003120




1020 FORMAT 1'0'.T20.FI0.2.T43.FI0.3.T58.FIC.3,T13.FI0.3. 00003110
1 T8S.FI0.3.TI03.FI0.31 00003180
1030 FORMAT l'l'.T20.'A N G U L ARS C A ~'III 00003190











COEff[CIENTS FOR THE MOllERE - PCTENT[Al
FH/' OFO'I, FV/' OFO'I
FHF/' OFZ'I
NFXl/'13 'I, NFXZ/'F4.1'1











NTI'XT1/' ','RACK','SCAT','TERI','NG E','NERG','Y SP',
'ECTR' ,'UM ','IN C' ,'OUNT', 'S I ','CHAN', 'NEl "
, 'I
NTEXTZ/' ','FlUX',' PRO','FILE',' AVE','RAGE','D OV',
'FR '.'472 ','ANGS','TROE','M ',I ,,, I,
, 'I
NTEXT3/' ','ENER','GY P','ROfl','lE A','VERA','GEO "

































































































































































































ISCAZZI XSCTZ2(3I, YSCTZZ(3) 00004440
ISCAZ3/, XSCTZ3(ZI, YSCTZ3lZI 00004450
ISCAZ41 XSCTZ4(3), YSCTZ4131 00004460
ISCAZ51 XSCTZ5(4I, YSCTZ5141 OCC04470
ISCAZ61 XSCTZ613), YSCTZ6(31 00004480
ISCAZ71 XSCTZ71ZI, YSCTZ71Z1 00004490
ISCAZ81 XSCTZ8131, YSCTZ8(3) 00004500
IEPCOI EPCOVI61, EPCOSI161 00004510
ITESTI PHlllM, THV1, THVZ, THSI, EO, 8S, RESOlE, RESOlO, 000045Z0
FKFV, FKFS, SREl, PHIZ, PHIOZ, ElIM, UZV, UZS, THV4500004530
IRVAll 0, ~IDTH, BANGlE, ORIGIN, OMEGA, PHI, THETA; PRDP, 00004540
FMV, FMSI, FMPART, FWHM, NUM, OEPHI, ZVAll, ZVALZ, 00004550
COSPHI, SINPHI, Fll, fNl, ROTAT 00004560
EPO, ZVAl, PlASI'O, eET~EV, EET~ES 00004570































































































































PI = 4.0 • ATANll.01
AHYO = 0.529
RHT = RHOAT
RHOAT '" RHOAT / 1.0E24
NUM '" NX • NY
RNX = FLOAT I NXI
RNY = FlOATlNYI
EMIN'" 500.0
A2 '" A I 2.0
A4 .. A I 4.0
A15 .. A • 1.5
ASO = SO~T 12.01 • A
AS02 '" ASO I 2.0
AS04 .. ASO I 4.0
AS08 = ASO I 8.0
AS015 = 1.5 • ASO
RYO = 0.0136
THV45 = 1.0 / ICOS IPI I 4.01 • SORT 11.0 I eTHVl • THVll
1 + 1.0 I ITHV2 • THV2111
ZVAl = 3•• ZVALI I 4. + ZVAL2 I 4.
MASS UNIT IN KEV I C •• 2
UMASS = 931481.0
SPEED OF LIGHT IN CM / SEC
CliGHT .. 3.0E+I0
UCSO = UMASS / eCLIG~T • CLIGHTI
UCSO .. UCSO • FMPART
v - FERMI IN CM I SEC
VFERMI .. 2.6E+8
F~ELEC = 5.4859E-4
ELSCAT = FMELEC / 12 •• FMPARTI
OEPHI .. PI / 12.0 • FlOAT INUMI
PHlllM .. 20.0 • PI I 180.0
U2V .. THV2 • SORT 12.01




ATFV = 0.8853 • AHYO / ZV •• 11./3.1





























































THEV .. ZPART • ZV • RYO • 2.0 • AHYO I ATFV
THESI .. ZPART • ZSI • RYO • 2.0 • AHYOI ATFSI
C
00 .. 0
o = 0 • 6.25E+ll
C
PHI = PHI • PI I 180.0
THETA = THETA • PI I 180.0
OEPSI '" OEPSI • PI I 180.0
COSPHI .. COS IPHII
SINPHI = SIN (PHII
C
C
ENOT = ENOT • 60.0
C
C















REAO (li SILV. SILSI
C







00 3000 I .. 1.12000
CALL GAUSS IIXO.S.AM.VI
PNORM 1I) = V
THV8V11 I I = 0.0
THV6V211,= 0.0
THV6S 1111 = 0.0
IF ITHVl .EO. 0.0) GCTe 3000
CALL GAUSS (IXO.THV1.AM.vl












































































IF I.NOT. NEGlECI GOTO 3820








































































IF IISEC .EC. 2) GOTO 5300
IF ITHVI .EC. 0.01 GOTO 3820
FMDLL = ZPART • ZV • ESCR
FMOL2 = ZPART • ZSI • ESCR
SCRIT1 = 5.0 • THV2
SCRIT2 = 5.0 * THSI
UCRIT1 '" 0.0
UCRITZ = 0.0
00 3700 I ,. 1,3
BSREl1 ,. - BETAIII * SCRIT1 / ATFV
BSRFL2 ,. - BETAIII * SCRIT2 / ATFSI
IF IRSRELI .LT. -100.01 GOTe 3700
UCRIT1 = UCRITI + ALFAIII * EXP I BSREL1
IF IBSREL2 .LT. -100.01 GOTO 3700
UCRIT2 = UCRIT2 + ALFAIII * EXP I BSREL2
CONTINUE
UCRIT1 = UCRITI * F~Cll / SCRITI
UCRIT2 = UCRIT2 * FMCL2 / SCRIT2
"'RITE 16,38401 UCRITl, UCRIT2
on 3710 L = l,NX




Y = Y"ATlK,L 1
E = EMATI'<,L1
PSI = ARCOS 11.0 / SCRT IPXREI. * PXREL + PYREl * PYPEl + 1.011
EPSI2 = E * PSI * PSI
VSIJM = 0.0
00 3120 I = 1,4
VI ,. 0.0
S" SCRT IIX - XSCATlIIII * IX - XSCATlIIl) +
1 IY - YSCATllll1 • IY - YSCATlIIIII
SPEL = S / ATFV
00 3730 ~ = 1,3
BESREl = - RETAIMI * SREL
IF IRESREL .ll. -100.01 GOTC 3730
VI ,. VI + ALFAIMI * EXP I BESREL
CONTINUE
VSUM = VSU~ + VI * FMOL1 / S
CONTINUE
00 3740 I '" 5,6
V2 = 0.0
S = SCRT IIX - XSCATlllI1 * IX - XSCATlIIII +
1 (Y - YSCA 11 I I 11 * I Y - YSC ATli I 1I 1
SREl = S / ATFSI
00 3750 M = 1,3
BESREl '" - BETAIMI * SPEL
IF IBESREL .LT. -100.01 GOTO 3750
V2 = V2 + ALFAIMI * EXP I BESREl
CONTINUE
VSUM ,. VSUM + V2 • FMGL2 / S
CONTINUE








































































VAL U E SC G N T R 0 1D F
16,14101 DATE, TIME
16,11101
16.1111 1 ICRYSTIII,I'Ol,41, ZV, FMV, EXCITV, ZSI, FMSI,
EXCITS
PHl • 180.0 / PI
THETA. 180.0 / PI
OEPSI • 180.0 / PI
16,11121 A, RHT, PLS~EN, ZVAL
16,11731 IPARTIII,l"l,4I, ZPART, FMPART, EO, ce,
OPS, TEMP, THVl, THV2, THS1, PSX, ROT AT, PSY
F"'HM, "'10TH, ORIGIN, BANGlE, CMEGA,
IWIN01, I"'IOTH, RANOl, l"'IN02, I",IOTH, RAN02,




EXCITV = EXCITV / 1000.0
EXCITS '" EXCITS / 1000.0
PLSMEN '" PLSMEN / 1000.0
EPO ,. 2.0 • PI • ZPART • ZPART • ESCR •• 2.0
EPO = EPO • FM PART • RHOAT / FMELEC
BETHFV = 4.0 • FMELEC / IFMPART • EXCITVI
RETHES '" 4.0 • F~ElEC / IFMPART • EXCITSI
PLASMO = 4.0 • FMELEC / IFMPART • PLSMENI
BANGLE = 8ANGLE • PI / 180.0
Fl1 = COS ITHETA + BANGLE - PI / 2.0)
FN1 = COS ITHETA + BANGLEI
















AVRG = A • FlOAT IMFANI
OEPTH • A • NLAV • ME AN
IF I ISFC .EC. 21 AVRG ,. ASC • FLOAT I~EANI
IF I ISEC .EC. 21 OEPTH = ASC • NLAY • MEAN
"'RITE 16,11951 NU~, ~X, NY, MEAN, NLAY, CEPTH



















00 5320 L "' 10NX











































































00 5390 I = 1.3
IF IVSUM .GT. UCRITl1 GOTC 5320
IF IVSUM .GT. UCRITII GOTO 5320
IF IVSUM .GT. UCRIT21 GOTO 5320
VSUM = 0.0
00 5350 I = 1.3
VI .. 0.0
S = SORT IIX - XSCT2?IIII" IX - XSCT221lll +
1 IY - YSCT2211l1 .. IY - YSCT2211111
SRfl = S I ATFV
00 5360 M = 1.3
BESREl = - BETAIHI .. SREl
IF 18ESREl .lT. - 100.01 GOTC 5360
VI .. VI + AlFAIMI .. EXP 18ESRElI
5~60 CONTINUE
VSUM = VSUM + VI .. FMOll I S
5350 CONTlNUE






PSI" ARCOS 11.0 I SQRT IPXREl .. PXREl + PYREl .. PYREl + 1.011
EPSI2 = E .. PSI" PSI
VSUH = 0.0
00 5330 I = 1.5
V2 = 0.0
S. SORT Ilx - XSCT211111 .. IX - XSCT211lll +
1 IY - YSCT211 11 I .. IY - YSCT211Il11
SREl = S I ATFSI
00 5340 M = 1.3
BfSREl = - 8ETAIMl .. SREl
IF IBfSREl .lT. - 100.01 GOTO 5340
V2 = V2 + AlFAIMI .. EXP IBESREll
5340 CONTINUE
VSUM = VSUM + V2 .. FMOl2 I S
5330 CONTINUF
VSUM = VSUM + EPSI2
VSUM = 0.0
00 5370 I = 1.2
VI .. 0.0
S = SORT IIX - XSCT23111l .. IX - XSCT231111 +
1 IY - YSCT231111 .. IY - YSCT23III11
SREl • S I ATFV
00 5380 H = 1.3
BESREL .. - BETAIMI .. SREl
IF IBESREl .lT. - 100.01 GOTC 5380
VI .. VI + AlFAIMI .. EXP IBESREll
5380 CONTINUE
VSUM • VSUM + VI .. FMCLI I S
5~70 CONTINUE






































































IF IVSU" .GT. UCRITll GOTO 3710
IF IVSU~ .GT. ~CRITl1 GOTG 3710
VSUM = 0.0
00 3760 I .. 104
VI = 0.0
S = SORT IIX - XSCAT31111 .. IX - XSCH311ll +
1 IY - YSCAT3111l .. IY - YSCAT311111
SREl .. S I ATFV
00 3770 M .. 1.3
8ESREl = - 8ETAIMI .. SREl
IF 18ESREl .lT. -100.01 GOTO 3770
VI = VI + AlFA(~1 .. EXP I 8ESREl
CONTINUE
VSUM = VSUM + VI .. F~Cll I S
CONTINUE
00 3780 I = 5.6
V2 = 0.0
S = SORT IIX - XSCAT3II11 .. IX - XSCH31I11 +
1 IY - YSCAT31111 .. IY - YSCAT3lllll
SREl = S I ATFSI
00 3790- M = 103
8ESREl = - BETAIMI .. SREl
IF IBESREl .Lf. -100.01 GOTO 3790
V2 = V2 + AlFAIMl .. EXP I BESREl
CONTlNUE
VSIJM = VSUM + V2 .. FMOl2 I S
CONTINUE
VSUM = VSUM + EPSI2
EHATIK.lI = 0.0
IMP .. I MP + 1
VSlJM = 0.0
VI = 0.0
S = SQ~T IX .. X + Y .. YI
SREl = S I ATFV
00 3800 M = 1.3
BfSREl = - BETAIMI .. SREl
IF 18fSREl .lT. -100.01 GOTO 3800
VI = VI + AlFAIMI .. fXP I BESREl
3800 CONTINUE
VSU~ = VSUM + VI .. FMOll I S











VI E 0.0 000092~0 VSU~ a VSU~ + VI • F~Oll I S OU009840
S .. SORT IIX -,XSCT241111 • IX - XSCT241111 + 00009250 5450 CONTINUE 00009850
1 IV - VSCT241111 • IV - VSCT2411111 00009260 VSUM = VSUM + EPSI2 0~009860
SREl = S I ATFV 00009270 C 00009870
00 5400 M = 1.3 00009280 IF IVSU~ .GT. UCRITll GOTO 5320 00009880
RFSREL = - BETAIMI • SREL 00009290 C 00009890
IF IBESREl .LT. - 100.01 GOTC 540u 00009300 VSUM = 1.0 0000990u
VI • VI + AlFA(~1 • EXP IBESRELI 00009310 00 5470 I = 1.3 UOO09910
5400 CONTINUE 00009320 VI E 0.0 JOC09920
VSUM = VSUM + VI • F~Oll I S 00009330 S = SOR T IIX - XSCT2Bl 11 I • IX - XSCT281111 + 00009930
5390 CONTINUE 00009340 1 IV - VSCT281 II1 • IV - VSCT28(111) 0,)(09940
VSUM • VSUM + EPSI2 00009350 SRFl = S I ATFV Ou009950
C OU009360 00 5480 M = 1.3 00009960
IF IVSUM .GT. UCRITll GOTO 5320 00009370 BESREL = - BETAIM) • SREl 00009970
C 00009380 IF IBESREL .LT. - 100.01 GOTO 5480 00009980
VSU~ = 0.0 00009390 VI • VI + AlFAI MI • EXP IBESRELI 00009990
00 5410 I • 1.4 00009400 5480 CGNTINUE 00010000
V2 • 0.0 UOO09410 VSUM E VSUM + VI • F~OLI f S UOOI00I0
S • SORT (IX - XSCT251111 • IX - XSCT251II1 + 00009420 5470 CONTINUE 00010020
1 IV - VSCT251111 • IV - VSCT2511111 00009430 VSUM = VSUM + EPSI2 000101130
SRFL • S I ATFSI 00009440 C 00010040
00 5420 "I • 1.3 00009450 IF IVSUM .GT. UCRITll GOTG 5320 110010050
BESREL = - BETAIMI • SREL 00009460 C 00010060
IF I~ESREL .LT. - 100.01 GOTe 5420 00,)09470 EMATlK.L I = 0.0 0001uu70
V2 = V2 + AlFAIMI • EXP (8ESR ELI 00009480 I MP = I MP + 1 00010080
5420 CON TI NUE 00009490 C 00010090
VSUM = VSUM + V2 • HOL2 I S 00009500 5320 CONTINUE 00010100
5410 CONTINUE 00009510 C 00011.1110
VSUM = VSUM + EPSI2 00009520 5310 CONTINUE 00010120
C 00009530 C 00010130 co
IF IVSUM .GT. UCRIT21 GOTO 5320 0,)009540 IoiRITF 16.3810) IMP ,),,010140 .J-
C UOO09550 C 0OOlu150
VSIJM = 0.0 00009560 3820 CONTINUE 00010160
or~ 1;430 I = 1.3 UOO09570 NNUM = NUM - IMP 00010170
VI = 0.0 UOO09580 C J,)ulJlBO
S = SOR T IIX - XSCT261111 • IX - XSCT261111 + 00009590 C 00UI0190
1 I V - VSCT 26 ( 111 • IV - VSCT2611111 00009600 C OUTPUT OF THE START VALUES 00010200
SREl = S I ATFV 00009610 C ==============:=========== 00010210
00 5440 M = 1.3 00009620 C 00010220
BESREl • - BETAIMI • SREl 00"09630 C 00010230
IF IBESREl .lT. - 100.01 GOTe 5440 00009640 IF INoooeUl GOTO 4550 00010240
VI • VI + AlFAIMI • EXP IBESRELI 00C09650 "'RITE 16.10601 00010250
5440 CONTI NUE 00009660 IooR ITE 16.10501 PXMAT 00010260
VSUM = VSUM + VI • FMOLI f S 00009670 IooRITE 16010701 00010270
5430 CONTINUE 00009680 IooRITF 16.10501 PVMAT 00010280
VSUM • VSUM + EPSI2 00009690 IooRITE (6.10801 00010290
e 00009700 IooRITE 16.10501 XMAT 00010300
IF IVSUM .GT. UCRITll GOTO 5320. 00009710 IooRITE 16.10901 00010310
C 00009720 IoiRITE 16.10501 VMAT 00010320
VSUM z ,,).0 001;09730 .RITE (6.11001 00010330
00 5450 I • 1.2 00009740 WRITE 16.1050) EMAT 00010340
VI. 0.0 00009750 C IooRITE (6.11101 00010350
S = SOR T IIX - XSCT27(IlI • IX - XSCT271111 + 000()9760 C IooRITE 16.10501 TA 00010360
1 I V - Vsc T27(I) I • I V - Vsc T27(1111 00009770 C .RITE 16.11201 0()010370
SREL • S I ATFI/ 00009780 C loRITE 16.10501 SILV 00010380
00 5460 M = .1.3 00009790 C "'RITE 16.1130) 00010390
BESREl = - BETAIMI • SREL 00009800 e IooRITE 16.10501 SIL SI 00010400
IF IBESREL .lT. - 100.01 GOTC 54bO 00009810 C loR ITE I b.1140) 00010410
VI a VI + ALFAI~I • EXP I BESRELI 00009820 C IooRITE 16010501 PNORM 00010420
5460 CONTINUE 00009830 C WRITE 16.11501 00010430
:~==s=a=%==========z=s==:===.a=
IF IISEC .EU. 2) GOTD 5000
(ONflNUE






































































3055 IF IJ.GT.l) GOTO 3050
SDECHI31 = SOECHl31 • 1.0
ESOECHl31 = ESOE(HI31 + E
EMATll.K) = 0.0
GOTO 3130
IF lE.EU.O.OI GOTO 3010





x = AMOO IX + SIGN lA2,XI , Al
X = X - SIGN IA2,XI
Y = AMOD IV + SIGN IA2,YI , AI
Y '" V - SIGN CA2,YI
XSUß = AMOO IX + Al5 • AI
YSUS = AMOD IY + Al5 , Al
INTX = IFIX IRNX • XSUB I Al + 1
INTY = IFIX IRNY • YSUß I AI • 1
FlOSTl INTY, INTXI a FlOSTIINTY, INTXI • 1.0




3050 ID = J
DECHlI0.31 '" DE(HIIO,3) + 1.0





3045 IF lJ.GT.ll GOTD 3040
SDECHlll = SDE(~111 + 1.0






I XO = I YO




3040 10 = J
OECHlIO,11 ~ DECHIIO,ll + l.O






































































IEDI = IFIX 12000.0 • XRANDI + 1
00 3010 K = I,NX
00 3010 L = l,NV








00 3025 J2 = I,NX




IF I.NOT. ROTATI GOTD 4540
PHIT '" PHIT + DEPHI
(OSPHI = COS IPHIT)






00 3030 I '" I,MEAN
DPTH = IJ - 1) • MEAN • A + I. A
DPTH = DPTH - A I 2.0
10EPTH = IFIX loPTH IRESOLD + 0.51
PHIT = PHI
(ALL DISTFU IDPTH,DPTMEA,DAMAX,DISTRI










































3070 10 = J
DECHIID,21 = DECHIID.21 + 1.0
EDECHIID.21 = EDECHIID,21 + E
EHATll,KI = 0.0
GOTO 3130
000116~0 GOTO 3130 000122~0
00011650 C 00012250
00011660 C OG012260
00011670 3100 ID = J 00012270
00011680 DECHIID.31 = DECHIID,31 + 1.0 00012280
00011690 EDECHIID.31 = EDECHIIO.31 + F 00012290
000117"0 EHATll.K) = 0.0 00012300
00011710 GOTD 3130 00012310
00011720 C 00012320
00011730 C 00012330
00011740 3105 IF IJ.GT.l1 GOTO 3100 00012340
00011750 SDECHl31 = SDECHI31 + 1.0 00012350
00011760 ESDECHI31 = ESDECHl31 + E 00012360
00011 770 EHATll,K) = 0.0 00012310
00011780 GOHl 3130 OD012380
00011190 C 00012390
00011800 C 00012400
00011BI0 3110 CONTINUE 00012410
00011820 C 00012420
00011830 C 00012430
00011840 CAlL SCAT2 IX,Y,PXREL,PYREl,E,IGAUSS,IEC,IDEPTH.&3120,&31221 00012440
00011850 C 00012450
00011860 C 00012460
00011870 X = AHOD Ix + SIGN IA2.XI , AI 00U12470
00011880 X = X - SIGN IA2,Xl 00012480
0OOl1B90 Y = AHOD IY + SIGN IA2,YI • AI 00012490
OU011900 Y = Y - SIGN IA2,YI 00012500
00011910 XSU8 = AHOD IX + A15 , Al 00C12510
00011920 YSU8 = AHOD IY + A15 • Al 00012520
00011930 INTX = IFIX IRNX • XSU8 I AI + 1 u.1012530 Cl)
00011940 INTY = IFIX IRNY • YSUB I Al + 1 00012540 (.,)
00011950 FLDSTllNTY,lNTXl = FLDSTIINTY.INTXI + 1.C 00012550 I00011960 EOSTlINTY,INTXI = EOSTlINTY,INTXI + E 00012560
000Ll970 GOTD 3125 00012570
00011980 C OOC12580
00011990 C 00012590
00012000 3120 10 = J 00012600
00012010 DECHIID.21 = DECHlID,21 + 1.D 00012610
00012020 EDECHlID,21 = EDECHIID,21 + F OU012620
0OO12il30 EHATIL,KI = 0.0 00012630
00012040 GOTO 3130 OU012640
00012050 C 00012650
~0012o)60 C 00012660
00012070 3122 IF (J.GT.l1 GO Ta 3120 00012670
00012080 SDECHl21 • SDECHl21 + 1.0 DOO12680
00012090 ESDECHl21 = ESDECHI21+ E 00012690
00012100 ENlATIL.KI • 0.0 00lH27uO
Ou012110 GOTO 3130 00012710
00012120 C 00012720
00012130 C 00012730




00012180 IF IE.L T.EMINI GOTO 3130 00012780
00012190 C 00012790
00012200 C 00012BOO
00012210 PXMATll,KI = PXREL 00012810
00012220 PYMATll.Kl = PYREL 00012820
00012230 XMATIL,Kl = X 00012830
CAll SCAT2 IX,y,PXREL,PYREL,E,IGAUSS,IEC,IDEPTH,&3~70,&3075)
x = AHOD IX + SIGNIA2,X) • AI
X = X - SIGNIA2.XI
Y = AHOD IY + SIGN IA2.YI , A)
Y • Y - SIGN IA2.YI
XSUB • AHDD IX + ALS. Al
YSUB = AHOD IY + ALS, AI
INTX = IFIX IRNX • XSUB I AI + 1
INTY = IFIX IRNY • YSUB I AI + 1
FlDSTIINTY,lNTXl = FLDSTIINTY,lNTXl + 1.0
EDSTIINTY,INTX) = EDSTIINTY.INTXI + E
GOTO 3080
X • AHOD IX + SIGNIA2,Xl. AI
X = X - SIGN IA2,XI
Y = AHOD IY + SIGN IA2,YI , AI
Y = Y - SIGN IA2.YI
XSUB = AHOO IX + AIS. AI
YSUB = AHOD IY + A15 , AI
INTX = IFIX IRNX • XSUB I A) + 1
INTY = IFIX IRNY • YSUB I Al + 1
FLDSTl INTY,INTXI = FLDSH INTY.INTXI + I.C




3090 10 = J
DECHIID,ll = OECHIID,ll + 1.0
EDECHIID.ll • EDECHIID,l1 + E
EHATIL,KI = 0.0
GOTO 3130
3095 IF IJ.GT.ll GOTO 3090
SDECHlll = SOECHlll + 1.0




3075 IF IJ.GT.ll GOTO 3070
SDECHl21 = SDECHl21 + 1.0












































































IEel = IFIX (2000.0 * XRAND) + 1
x = X~ATll,KI




00 5030 I = I,MEAN
DPTH = IJ - II * MEAN * ASe + I ~ Ase
DPTH = OPTH - Ase2




IGAUSS = IFIX (10000.0 * XRAND) + I
JJ = J
00 5025 J2 = l,NX




IF (.NOT. ROTAT) GOTe 5040
PHIT = PHIT + DEPHI
COSPHI = COS IPHIT)
SINPHI = SIN (PHITI
CONTINUE
IF IE .Ee. 0.0) GCTO 5010
IF IE .lT. E~INI GOTO 5130
00 5010 K = I,NX
00 50lCi l = l.NV
CAll SCAT21 (X,V,PXREl,PYREl.E.IGAUSS.IEC.IDEPTH.&5050.&50551
x = AMOO IX + SIGN IAse2 • XI , Asel
X = X - SIGN (ASe2 , Xl
V = AMOO IV + SIGN (A2 , V) • A)
Y = V - SIGN (A2 , VI
XSU8 = AMOD (X + Ase15 , ASe)
VSU8 • AMOO IV + AI5 , AI
INTX = IFIX (RNX * XSU8 / Asel + 1
INTV = IFIX (RNV * VSU8 / AI + 1
FLOSTIINTV,INTXI = FlOST(INTY.INTXI + 1.C





















































































CHANGE TO PE~CENTAGE OF NORMALIZEO FLUX
END OF THE CHANNELING PIlOCESS
OUTPUT OF FLDST AND EDST ON TAPE AND TSTLIB
OIFF = ZEIT 18EGIN)
"IlITE 16,30221 JJ, DIFF
OEPTH = JJ * ~EAN * A
NLAV = JJ
oIFF = ZEIT 18EGIN)
IF IDIFF.GT.ENOT) GOTO 3021








00 3210 K = I,NX
00 3210 L = I,NV
IF IFLDSTll,KI .GT. 0.0) EDSTIL,KI = EDSTIL,KI
FlDSTlL,I() = FLDSTIL,KI / 14.0 * ~EA~ * ~WM /











































5050 10 z J
DECHlID,31 z DECHIID,31 + 1.0




5055 IF IJ .GT. 11 GOTO 5050
SDECHl31 z SDECHI31 + 1.0










x "' AMOD IX + SIGN IASOZ , XI , ASOI
X = X - SIGN IASQZ , XI
V "' AMOD IV + SIGN IAZ , VI , AI
V "' V - SIGN IAZ , VI
XSUB z AMDD IX + AS015 , ASOI
VSUB = AMDD IV + A15 , AI
INTX = IFIX IRNX • XSUB fASel + 1
INTV "' IFIX IRNV • VSUB f AI + 1
FlDSTllNTV,lNTXI = FlDSTIINTV,INTXI + l.t




5070 10 "' J
DECHIID,ll = DECHIID,1I + 1.0




5075 IF lJ .GT. 11 GOTD 5070
SDECHlll = SDECHll1 + 1.0










X "' AMOD IX + SIGN IASOZ • XI ,.Asel
X = X - SIGN IAsez , XI
V z AMOO IV + SIGN lAZ , YI , AI
V = V - SIGN IAZ , VI
XSUB "' AMOD IX + AS015 , ASOI
VSUB = AMOD IV + A15 , AI
INTX = IFIX IRNX • XSUB r Asel + 1
INTV = IFIX IRNV • VSUB f AI + 1
FLOSTIINTV,INTXI = FlDSTIINTV,lNTXI + 1.t
































































50'10 In = J
DECHIIOoll = OECHIID,lI + 1.0




5095 IF IJ .GT. 11 GOTO 5090
SOECHlll • SDECH«II + 1.0










X = AMO~ IX + SIGN IASOZ • XI , ASe,
X 2 X - SIGN IASOZ , Xl
V = AMOD IY + SIGN IAZ • VI , Al
V = V - SIGN IA2 , VI
XSUA = AMOD IX + AS015 , ASOI
VSUA = AMOD IV + A15 , Al
INTx = IFIX IRNX * XSUB fAsel + 1
INTV = IFIX IRNV * VSUß f Al + 1
FLDSTllNTV,lNTXI = FlDSTIINTV,lNTXI • 1.0




5UO 10 = J
DECHIID,11 = DECHIID,ll + 1.0




5115 IF lJ .GT. 11 GOTD 5110
SDECHllI z SDECHllI + 1.0










X = AMOD IX + SIGN lAsez , XI , Asel
X = X - SIGN IASOZ , XI
V = AMOD IV + SIGN IAZ , VI , Al
Y = V - SIGN IAZ , VI
XSUß = AHOD IX + AS015 , Asel
VSUß = AMOD IV + A15 , Al
INTX "' IFIX IRNX * XSUB fAsel + 1
INTV = IFIX IRNV * VSUB f Al + 1





































































5140 10 "' J
DECHIID.31 "' DECHIID.31 + 1.0




5145 IF IJ .GT. 11 GOTO 5140
SOECHI31 "' SDECHI31 + 1.0










x "' AMDD IX + SIGN IAS02 • XI • ASOI
X = X - SIGN IAS02 • XI
V = AMOD IV + SIGN IA2 • VI • Al
V "' V - SIGN IA2 • VI
XSUB = AMOD IX + AS015 • ASOI
VSUB = AMOD IV + AIS, Al
INTX = IFIX IRNX • XSUB I ASOI + 1
INTV = IFIX IRNV • VSUB I AI + 1
FIDSTIINTV,INTXI = FIDSTIINTV.INTXI + 1.0




5160 10 = J
DECH( 10.11 = DECHllD,lI + 1.0




5165 IF IJ .GT. 11 GOTO 5160
SDECHI 1 I = SDECHII I + 1.0










X "' AMOD IX + SIGN IAS02 • XI , ASO)
X a X - SIGN IAS02 • XI
V a AMon IV + SIGN IA2 • VI • AI
V "' V - SIGN IA2 • VI
XSUB "' AMOD IX + AS015 • ASOI
VSUB "' AMOD IV + AIS. AI





























































INTV "' IFIX IRNV • VSUB I AI + 1
FLDSTIINTV,INTXI = FLDSTIINTV,INTXI + l.e




5180 10 "' J
DECHIID.lI = DECHIID.lI + 1.0




5185 IF IJ .GT. 11 GOTO 5180
SofCHlll = SoECHlll + 1.0










X = AMon IX + SIGN IAS02 • XI • ASO'
X "' X - SIGN IAS02 • X,
V "' AMOD I V + SI GN I A2 , VI , AI
V a V - SIGN IA2 • VI
XSUB = AMOo IX + ASQI5 • ASOI
VSU8 = AMOD IV + A15 • Al
INTX = IFIX IRNX • XSUB I Asel + 1
INTV = IFIX IRNV • VSUB I AI + 1
FLDSTIINTV.INTXI = FIDSTIINTV,INTXI + I.C




5200 10 "' J
oECHII0.l1 = oECHIID.ll + 1.0




5205 IF IJ .GT. 11 GOTO 5200
SDECHllI "' SoECHllI + 1.0























































































































































IoRITE I !UNI HETH
WRITE IIUNI HINT
loR I TE I ION I HSMO
00 3600 I = LLl.LUI
Slo I ND 1 • SW I ND 1 + HE TH 111
3600 CONTINUE
DO 3b~0 I = LL2.LU2
SWIN02 = SWIN02 + HETHII)
3610 CONTINUE
00 3650 I 2 LL3.lU3
SlolN03 = SlolND3 + HETHll1
3650 CONTINUE
00 3601 I = Ll4.LU4
SlolN04 = SwIN04 + HETHIII
3601 CONTINUE
00 3602 I = lL5.LU5







LLI = IlolNDI - IloIDT~ I 2
LUI = I"INDI + IloIDT~ I 2
LL2 = IWIND2 - IRIOT~ I 2
LU2 = IwlND2 + IWIOT~ I 2
LL3 = IwlND3 - I.IOTH I 2
LU3 = IlolN03 + IlolOTH I 2
LL4 = IRIND4 - IloIDT~ I 2
LU4 = IWIN04 + IloIDT~ I 2
LL5 = llolN05 - IRIOTH I 2





00 5250 I = 1.512
AYlll = 0.0
IF (HINTII) .FO. O.ul GOTO 5250




































































00 3201 J = 1.3














OIFF • ZEIT lBEGINI
IF IDIFF .GT. ENOTI GOTe 5021
00 5220 K : I.NX
00 5220 L : I.NY
IF IFlOSTlL.KI .GT. 0.01 EOSTIL.KI : EOSTIL,KI I FLOST!L,KI
FLOSTlL.KI = FLOSTIL,KI I 18.0 • MEAN • NNUM I NUMI • IO~.O








00 3200 J = 1.100
00 3200 Jl = 1.3




OIFF = ZEIT IBEGINI
WRITF 16.3022) JJ. OIFF




















C CHANGE TO PERCENTAGE OF NCR~ALIZEO FLUX
C a===.====S===E=&ZC•• ==•• ===.a=.=.~=.=s.
C
SIOINDI = S~INDI I II~IDTH + 1.0)
S~IND2 = SIOIND~ I II~IDTH + 1.0J
S~IND3 = S~IND3 I II~IDTH + 1.0)
S~IN04 .. S~IND4 I II~IDTH + 1.01
SklND5 a SWIND5 I 11~IDTH + 1.01
C
RWINDI .. SklNDI I RA~Dl
RWIND2 = SWIND2 I RAND2
R~IND3 a S~IND3 I RAND3
RWIND4 .. SWIND4 I RA~D4
RWIND5 = SWIND5 I RAND5






















IliINDl, IliIDTH, SWINDl, RlilNDl, IWIN02, IWIDT ....
SWIND2, R~IND2, IWIND3, IWIDTH, Sk1N03, RWIN03,
IWIND4, I~IOTH, S~IND4, R~IND4, IklND5, IW 10TH,
Sli1N05, RWIND~
OUTPUT OF THE SCAN VALUES CN ISTLI8
liRITF 141 THDEG





OUTPUT OF THE END COCRDINATES














Da 4000 K = I,NX
00 4010 I = I,NY
SCOU = SCOU + EMATII,KI
IF IEMATII,KI .GT. 0.01 COU .. COU + 1.0
CONTINUE
CONTINUE
IF (COU .EG. 0.01 GO Ta 3B30
SCOU = SCOU I COU




































































































LINEPLOT OF THE BACKSCATTERING ENERGY SPECTRA
===============s=============================
REIOINO 3
IF INUMEX .EG. 01 GOTO 4620





DO 4600 I = 1,512









DO 4570 I = LU,LUI
SlilNOl = SIOINOI + HEXPIII
CONTINUE
Da 4580 I = LL2,LU2
S~IND2 .. SIOIND2 + HEXPIII
CONTI NUE
DO 3660 1 = lL3,LU3
SlilND3 .. SWIND3 + HEXPli)
CONTlNUE
00 4571 I = lL4,LU4









































































00 4572 I = ll5,lU5
S~IN05 = S_INIJS + HEXPli)
4572 CONTINUE
S.INOI = S~INDI I II.IOTH + 1,01
S.IN02 = SWIN02 I 1l.IOTH + 1.01
S.IN03 = S_IN03 I II.IOTH + 1.01
S.IN04 = SWIN04 I IlklOTH + 1.01
S.IN05 = S.IN05 I 1l.10TH + 1,0)
00 3540 I = 1,100
PLXIII = II - 11 • 5.0 + 2.5
00 3541 K = 1,5
KI = I1 - 1) • 5 + K
HGTII) = HGTIII + HSMOIKl)
IF INUMEX .EO. 01 GDTD 3541
HGTEXIII = HGTEXIII + HEXPIKl1
3541 CONTINUE
HGTIII = HGTIII I 5.0




















































































00 3325 I = 1,"X
PlXIII = -INX-l.1/12.*NX)+II-I.I/NX
PlXIIl = PLXIII • ASC
CONTINUE
MlE~lll • NX
IF INOFlUXI GOTO 5260
PLOT OF THE BACKSCATTERING ENERGY SPECTRUH
==z:======z============~==================
IF INOSPECI GOlD 3670











SX = IXMAX - X~INI I 1100.0 • 15.01
YMAX = 4096.0
YMIN = 0,0












00 4510 I = 1,15
NlEXTllI = NTEXTlll1
CONTINUE
IF INUMEX .EO. 01 GOlD 4630























































































IlolNOl. hlOTh SlolNOl, R.INOl, IklN02, I.IOTH,
SIoIN02, RWIN02, IIoIN03, IklOTH, Sk1N03, RIoIN03,
IklN04, I~IOTH, SIoIN04, RklN04, IWIN05, IkIDTH,
SWIN05, RIoIN05












~INCH = MINCH + 10






DU 4730 I =. MINCH,MAXCH
SUMOI = SUMOt + HEXPIII
SUH02 = S~M02 + HSMOIII
4730 CONTINUE






























































































00 3380 J = 1.NLAY











































































































on 3320 J = I,NLAY
REAO (2) FLOST
REAO 121 EOST
PLOT OF THE FLUX - ANO ENERGY PROFILES
~~=••za.&a=.=~=.2=.~.C.=••=zaz.a=.=&=.==a
WRITE 16,3337)






XHI N " - 4.0
SX = IXMAX - XMINI I 1100.0 • 10.01
YMAX = FLMAX
YMIN " 0.0







L[NEPLOT OF THE FLUX - ANO ENERGY PROFILES
"RITE 16.33351
OPTH .. J • MEAN • A - MEAN. A I 2.0
[F I[SEC .EO. 21 OPTH " J • MEAN • ASO - MEAN • AS02
"R[TE 16.33361 OPTH. AVRG
[2 " IFIX INY I 2.0)
00 3330 I .. 1.NX
IF IISEC .EO. 11 GOTO 5240
PLFI [I = 'HOST( 12.11






































































































I1Hl.TlS.·P X M A T'IIIII 00021330
CIHl.TlS.·P Y M A T'/IIII 00021340
1IHl.TlS.·X M A T'IIIII Ou021350
I1Hl.TlS.·Y M A T'IIIII OU021360
CIHl.TlS.·E M A T'IIIII 00021310
llHloTlS. 'T A'IIIII OU021380
I1Hl.TlS.·S 1 L V'IIIII 00021390
1IHl.TlS.·S 1 L S 1'///11 00021400
I1Hl.TlS.·P N 0 R M'IIIII 00021410
I1Hl.TlS.'T H V B V'IIII) 00021420
1IHl.TlS.·T H V B S 1'///11 00021430
ITlS •••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••• '00021440
.' •••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••• '1 ÜOÜ21450
T15.'.'.TII0.'.'/TI5.'.·.TI10.·.·1 00021460
TlS.'.'.3X.'M 0 N T E C A R L C - PRO G R AM'. 00021410
TI10.'.'1 U0021480
TlS.·.·. TI10.'.·1 TlS.·.·. TII0.·.'1 00021490
TlS.·.·.3X.'F 0 R T H E C 0 M P U T E R -'. 00021500
M U L A T 1 C N 0 F C H A N ~ E 1 1 N G·. TI10.·.·1 00021510
TlS.·.·. TI10.·.·1 TlS.·.·. TI10.·.·1 00021520
TlS.·.'.3X.'SY A MODIFIED "BINARY·. 00021530
• C 0 L 1 I S ION" - M C D E L·. TII0.·.·1 00021540
TlS.·.·. TII0.·.·1 T15.·.·. T110.·.'1 00021550
T15.' •••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••*.··.'00021560
.' ••••••••••*•••••••*••••••••••••••••••••••••• '1/11 00021S10
IT19.'SINGlE CRYSTAL : '.4A4. 00021580
T60.'ATOMIC NUMBERS :'. 00021590
T80.'REST MASSES :·.TI00.'MEAN EXCITATION ENERGY :'1 00021600
T41.'==&======='1 00021610
2IT60.FIC.0.T80.FI0.2.TI00.f10.1.· EV'IIIIII 00021620
ITI9.'LATTICE CO~STANT :'.flC.3.· ANGSTROEM'II 00021630
T19.'ATOMIC DENSITY :·.EI0.3.· ATOMS I CM·. 00021640
, •• 3'11 00021650
T19.'PLASMCN ENERGY :·.FI0.l.' EV'II 00021660
T19.'VALENCE ELECTRONS :·.fl0.2.· PER ATOM'IIIIII 00021610
ITI9.'E X PER I M E N TAL C C N 0 I T ION S :'1 00021680
T19.'==:.==:=====~=zz===s=.=ac=as=.=a.=z=.==z=s=z.==.'111 00021690
T2S.'INCIDENT ION : ·.4A411 00021700
T25.'ATOMIC NUMBFR :. ·.F6.011 00021110
T25.'REST MASS : ·.f6.011 00021120
T25.'ION ENERGY : ·.FI0.0.· KEV'II 00021130
T2S.'CHARGE : '.FI0.111 00021140
T25. 'BEAM DIVERGENCE : ·.fl0.2.' DEGREES'// 00(,21150
T2S.'CRYSTAL TEMP. : ·.FI0.0.· KELVIN'II 00021160
T2S.'THERMAl VIBRATICN AMPLITUDES :'. 00021110
T6S.'V lUlll : ·.F1.3.· ANGSTROEM·. 00021180
T9S.'V IU221 : ·.F1.3.' ANGSTROE~'II 00021199
T65.'SI : ·.f1.3.' ANGSTROEM'II 00021800
T2S.'BEAM INCIDENCE : ·.TSO.'PHI E'.TS8.FI0.2. 00021810
, OEGREES'. 00021820





























































TSO.·THETA E·.T58.FI0.2.· OEGREES'III 00021840
I1Hl1111 U002185Ü
T19.'P ARA MET E R S 0 fEX PER I M E N T A l·.00021860
• SET U P'I 00021810
T19.'===========================a=========*=.s==========',OCJ21880
'============'111 00021890
T25.·F~HM : '.FI0.0.· CHANNELS'II 00021900
T2S. 'CHANNEL WIDTH : ·.FI0.2.· KEV I CHANNEL'II 00021910
T2S.·SUPPR. CRIGIN : ·.FI0.1.· KEV'II 00021920
T25.'BACKSCATT. ANGLE: ·.fl0.l.· DEGREES'II 00021930
T25.·DETECTOR ANGLE : ·.EI0.3.· STERAD'II 00021940
T2S.·~INDOIO SETTINGS ICH.NO.I :·.T60. 000219S0
'wINDOIO 10 lOT'" I CH.I :'. T9S. 'RANDCM VALUE :' I 0"02196u
SI/T3S.14.T1C.14.T9S.Fla.01111111 0002197ü
IT19.·P R C G R A M PAR A ~ E T E R S :'1 00021980
T19.·=======================================·1111 OQ021990
IT2S.'NU~BER Of PARTIClES : '.16.' ='. 00022000
14.' .',(411 00022010
T2S.'NU~BER OF UNIT CElLS I LAYER : '.1611 00C22020
T2S.·NUMBER OF lAYERS : '.1611 00022030
T2S.·CORRESPONDING DEPTH : '.F1.0. 00022040
, ANGSTROEM'IIII 00022050
11Hl.T90.'DATE : '.A6.·71'.S~.'TI~E : ·.A6111 00022060
11HOIIIIT20.·NO OF CAlCULATED lAYERS :'.16// 00022070
T20.·CPU-TIME USED :·.F12.a.' SECONDS'I 00022080
IIHl.TlS.'P X M A T'III) 00022090
110X.l0F12.41 OÜ022100
I1Hl.TIS.'P Y M A T'IIII 00022110
11HI.TIS.·X M A T'IIII 00U22120
11HI.T15.·Y M A T'III) 00022130
IIHI.TlS.·E ~ AT'III' 00022140
I1Hli 000221S0
lT20.'BACKSCATTERING ENERGY SPECTRUM' I U0022160
1T2a.'FI.UX - PROFILE'I 00022170
IT20.'RECORDED AT A DEPTH OF ·.F6.C.' ANGSTRCEM·. U0022180
• : AVERAGED OVER '.F6.0.' ANGSTROEM' I Oa022190
1T20. 'E N ERG y - P R C F I 1 E' I OaC22200
I1Hl.TlO,·F lUX - PRO F I 1 E'/1 ü0022210
T20. 'J = '.14/111 00022220
110X.l0F12.01 00U22230
lIHl.T10.· E N ERG Y - PRO F I 1 E'II 00022240
T20.·J = '.141111 00022250
1l0XtlOF12.ll 00022260
11HO.TI5.·IOINDOW SETTINGS ICH.NO.I :·.TSO. Oa022210
'1OINOOIO IOIDTH (CH.I :·.TBS.'COUNTS I CHANNEl :'. 00022280
TI10.'NORMAlIZED VAlUE :'111 00022290
(T25.14.T60.14.TBS.FI0.0.TI10.FI0.31 00022300
1141 OÜ022310
l'O',T2S.'NUM8ER Cf NEGlECTED PARTICLES :'.1101 üOC22320
l'O'.T2S.'LIMIT. POT. VALUES IKEVI :'.FIC.3.5X.fl0.31 00022330
11HO.· AVERAGED DE I DX Of THE INCIDENT PARTICLE :'. OU022340
FI0.0.' EV I ANGSTROEM' I aa0223S0
('l·.T15.'EXPERI~E~TAl BACKSC.TTERING SPECTRUM'IIII 00C22360
I'O·.'CORRECTED CHARGE :' .FI0.ll 00022370
I Tl9 •• 0 A MAG E PRO F I L E : '1 0002238il
T19,1====2====_=====z=c==%==_==2==='111 00022390
T2S.'MEAN DISPLACEMENT : '.FI0.2.' ANGSTROEM'II 00022400
T2S.·MEAN DEPTH : ·.FI0.0.' ANGSTROEM'II 00022410




































































































XSREl so BETAlKI * SREL
CAlL BESK IXSREL,I,RSTA,JERI
CALL BESK IXSREL,O,RSSIL,IERI
STA = STA+ FTAIKI * PST~
SSILV = SSILV + FSILVIKI • RSSIL
SSIl SI so SSIlSI + FSll SIIKI * RSSIL
STA = 0.0
SSIl V ., 0.0
SSIlSI = 0.0
SREL ~ FLOAT ILl I 200.
TAIL I so STA
SILVILI z ZV I 12•• PI • A41 * SSILV
IF IISEC .ED. 21 SllVILI = ZV / 12•• PI * AS081 • SSllV
IF IlSEC .EO. 21 SILSIILI = ZSI I IZ•• PI • ASQ81 • SSILSI
SILSIILI = ZSI I 12. * PI * A41 * SSllSl
SILVILI so SILVILI I RHOAT
SILSIlLI = SILSIlLl , RHOAT
00 2050 K ., 1,3
00 2030 L = 103
FTAIlI ., ALFAllI * IlfTAlLl
FSILVllI ~ FTAILI • eETACLI I (ATFV *~TFVI





2100 XMATlL,KI ., XMATCL,KI • ASO
YMATIL,KI ., YMATIL,KI * A
2110 CONTINUE
C
IF 10EPSI .LE. 0.01 GOTO 2010
C
CALL GAuSS lIXO,OEPSI,A!l,VI
2010 PXMATIL,KI ., PSIINX + V
C
CALL GAUSS IIXO,oEPSI,AM,VI










1. I I NY
ITHETAI I
ITHETAI I
NX I + I L -




























TA, SILV, SILSl, PNGRM, THveVl, THVBVZ, THVBSI, SlSCuOOZZ1Z0
PI, ATFV, ATFSI, A, AZ, A4, RHOAT, PSIINX, PSIINY, 0002Z730
ZPART, ZV, ZSI, THEV, THESI, ELSCAT, UCSQ, VFERMI, 000Z2740
ASO, AS02, ASC4, ASQ8, ISEC, oPLCM, PoPLC, PUNIF 000Z2750
0, .. 10TH, BANGL E, ORIG IN, G!lEGA, PHI, THETA, PRDP, 0002Z160
FMV, F!lSI, FMPART, F"H!l, NU!l, oEPHI, ZVALl, ZVALZ, Oil022770








































SUBROUTINF TO CALCULATE THE START VA LUES
RELATIVE MOMENTUM ANo COORDINATES, AS kELL AS THE TABULATED
VALUES OF THE ENERGY LOSS AND THE SCATTERING ANGLE
IF I.NOT. ROTATI GOTD Z060
PHIT so PHIT + oEPHl
PSIINX = ATAN lCOS lPHITl * TAN
PSIINY ., ATAN ISIN IPHITI * TAN
XMAT1L,KI ., - INX - 1.1 , 12. *
YMATIL,KI s lNY - 1.1 I 12. *
IF IISEC .EO. 2 I GOTD 2100
XMATll,KI = XMATIL,KI * A




PI2 ., Z.O * PI


















































SURROUTINE SCATI IX.V.PXREL.PYREL.E.IGAUSS.IEO.IDEPTH •••••••• I
DO 2200 I = 1.4


































TA. SILV. SILSI. PNOR~. THVev1. THVBV2. THVBSI. SISCOr,024080
PI. ATFV. ATFSI. A, A2. A4, RHCAT, PSIINX. PSIINY. 00024090
ZPART. ZV. ZSI. THEV. THESI. ELSCAT. UCSO. VFERMI. OU024100
ASO. AS02. AS04. AS08. ISEC. DPLC14. PDPLC. PUNIF 00024110
XSCATlI61. YSCATll61 00024120
PHILI14. THV1. THV2. THSI, EO. 8S. RESOLE. RESOLD. 00024130
FKFV. FKFS. SREl, PHI2. PHI02, ELI~. U2V. U2S, THV4500024140
O... 10TH. BANGLE, ORIGI". CMEGA, PHI, THETA. PRDP. 00024150
FMV, F"SI, F~PART. F"H". NU", DEPHI. ZVAL1, ZVAL2, OU024160
COSPHI, SINPHI. FLl, FNl. RCUT 00,J24170






























S C A T 1
SCATTERING PROCESS IN THE FIRST ~ONOLAYER.
EOUIVALENT TO SCATTERING PROCESS IN THE
FIFTH 140NOLAYER
DPLC z DPLCM
VEl ~ SORT 12.0 • E I UCSOI
SILPl = EPO I E • ZVAL • ALOG (PLASMC • EI • A4
SILVAL z EPO I E • ZVAL • ALOG IVEL I VFERMII • A4
CPH = 11.0 I SORT IPXREL • PXREL + PYREL • PVREL +
IF (SISCI GOTO 3000
SILROU = EPO I E • ALOG IBETHEV • EI • A4
SCRIT = 4.0 • THV2





































.. RITE 111 PV~AT
.. RITF (ll XMAT
.. RITE 111 Y~AT
.. RITE III E~AT
..RITE (ll U









IF IPHIL .GT. PHILIMI RETURN 1
C
IF ISRFL .LT. 0.0051 RETURN 3







































































IF IPHIL .GT. PHILIMI RETURN 2
C
DPLC = OPLCM
IF lPUNIFIIEOI .GT. PROPI OPlC = 0.1,)
DXl = X - OPLC "' POPLCIIEe, - XSCATll11
DX = x - THVBSlllGAUSS' - OPLC * POPLCIIEC)
IGAUSS = IGAUSS + l
IFO = IEO + 1
OPLC = OPLCM
IF IPUNIFIIEOI .GT. PROPI OPLC = 0.0
OYl = Y - OPLC * PDPLCIIEOI - VSCATl111
OY : Y - THVBSIIIGAUSSI - OPLC * POPlCllECI
IGAUSS = IGAUSS + l
IEO = IEO + 1
S = SORT II0X-XSCATlllll*IOX-XSCATlllll +
l IDY-YSCAT1IIIl*IOY-VSCATlIIIII
IF Il0FPTH .GT. 150' GOTO 22el
IF llNTF .GT. 1501 GOTO 2261
SB : SORT IOXl * OXI + DYl * OYll
IF ISB .GT. SCRITI GOTO 2261
PRBl : 1.0 I lPI * 1,)2S * U2S1
PRBL : PRBL * EXP 1- SB * SB I lU2S • U2SI)
CALl SIGMA IISl,FMSl,SGMS,PXREL,PVRELl
PI = PRBl * SGMS * OMEGA I IE * EI
PI = PI * Q I NUM
aSI INTF,IOEPTHI = BSIINTEdOEPTHI + PI
2261 SRFl = S I ATFSI
C
ISREL = IFIX 1200.0 • SRELI
STHFTA = THESI * TAIISRELI I E
DELIII = SllBUU * SILSIIISREll
GOTO 2270
IF ISREL .L T. 0.0051 RETURN 4





Sr.A : SiJRT IELSCAT * 10ElIII + SILVAL I CPHI I EI
PXSCATIII = STHETA * 10X - XSCATl1111 I S + PNORMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS = IGAUSS + I
PYSCATlII = STHETA * (DY - VSCATlIIII I S + PNORI'IIGAUSSI * SCA
IGAUSS : IGAUSS + 1
PHll = ARCOS 11.0 I SQRT IPXSCATlll * PXSCATlll +




22hO STHETA = 0.0































































00024980SCATTERING BY THE SI - ROWS
SllBOU = EPO I E * ALOG IBETHES * EI * A4
SCRIT = 4.0 * THSI












ISREL = IFIX 1200.0 * SREll
STHFTA = THEV * T.6l1SRFll I E




SCA = SORT lELSCAT * IDElIll + SILVAl I CPHI I EI
PXSCATll) = STHETA * lDX - XSCATllll1 I S + PNURMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATlll = STHETA * IOY - YSCATllll1 I S + PNORMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS 11.0 I SORT IPXSCATlIl * PXSCATliI +
1 PYSCATll1 * PYSCATlII + 1.011
IF IPUNIFIIEOI .GT. PROPI OPlC • 0.0
OXI : X - OPlC * PDPlCIIEOI
DX = X - THVBV~IIGAUSSI - OPlC * POPlCIIEel
IGAUSS : IGAUSS + 1
IEO = IEO + 1
OPI C : DPlCM
IF IPUNIFIIEOI .GT. PROPI OPlC • 0.0
DYl : V - OPLC * POPlCIIECI
DY = Y - THVBV21lGAUSSl - OPlC * PDPlCllECI
IGAUSS = IGAUSS + 1
I E0 : I EO + 1
S = SORTlIOX-XSCATlllll*IOX-XSCATlllll +
1 IOY-VSCAll1III*IOY-YSCATlI1111
IF IIDEPTH .GT. 1501 GOTO 2221
IF IINTE .GT. 1501 GOTO 2221
SX : OXI - XSCATll11
SY = DYl - YSCATll11
SB = SORT ISX * SX + SY * SVI
IF ISB .GT. SCRITI GOTO 2221
Pt'Bl = 1.0 I 12.0 * PI * TH\/l * THV21
PRfll = PRBl * EXP 1- SX * SX I 12.0 * TH\/l * THVlIl *
1 EXP 1- SY • SY I 12.0 • THV2 * TH\/211
CALL SIGMA llV,FMV,SGMV,PXREl,PYRELI
PI = PRfll * SGMV • OMEGA I IE • EI
PI = PT * 0 I NUM
BSIINTE,IOEPTH) = BSI I~TE,IOEPTHI + PI





00 2280 I = 1.6
SUM 1 = SUM 1 + OEL 111
SUM2 = SUM2 + PXSCATIII
SUM3 = SUM3 + PYSCATIII
2280 CONTINUE
C
PXREL • PXREL + SUM2
PYREL = PYREL + SUM3
OFLE = SUMI + SILPL I CPH
E • E - OELE
X = X + A'o * PXREL













IF IX .LT. 0.01 GOTO 3010
IF IY .LT. 0.01 GOTO 3020
OX = X - THVBVl1 IGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THV8V21lGAUSSl
IGAUSS = IGAUSS + 1
I EO = I FO + 1
SI = SORTlIOX-XSCATl1211*IOX-XSCATl1211 +
1 IOY-YSCATl1211*IDY-YSCATI12lll
flX = X - THIJBSII IGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THIJBSIIIGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEO=IEO+l
S2 = ~ORTIIOX-XSCATlI611*IOX-XSCATlI611 +
1 lDY-YSCAT11611*IOY-YSCATl16111
S27 = ZSI I ZV * S2
C
IAT = 6




3020 DX = X - THIJRVlllGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THV81J21lGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
lEe = IEO + 1
SI = SORTIIOX-XSCATI1411*IOX-XSCATI1411 +
1 IOY-YSCATl1411*IOY-YSCATl14111
OX = X - THVBSIIIGAUSSI
IGAUSS ., IGAUSS + 1





























































IGAUSS • IGAUSS + 1
IEO ., IEO + 1
S2 = SORTIIOX-XSCATI1611*IDX-XSCATI1611 +
1 IOY-YSCATl1611*IOY-VSCATl16111
S22 = ZSI I ZIJ * S2
C
!AT = 6





IF IV .LT. 0.01 GOTO 3050
OX = x - THVBV11IGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THIJBIJ2lIGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
lEe = I EO + 1
SI = SORTIIOX-XSCAT111l'*IOX-XSCAT11111 +
1 IOY-YSCATlI111*IOY-YSCAT111111
DX = X - THVBSlllGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THIJBSIIIGAUSSI
IGAUSS ., IGAUSS + !
lEe., IEO + 1
S2 ., SORTI 10X-XSCATl 15I'*IOX-XSCATl 1511 +
1 IOY-YSCAT!1511*IOY-YSCATl1511'
S22 = ZSI I IIJ * S2
C
lAT = 5




3050 OX = x - THVBVIIIGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THIJBIJ21IGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEO = IFO + 1
SI = seRTIIOX-XSCATl1311*IOX-XSCATI1311 +
1 IOY-YSCATl1311*IOY-YSCATl13111
OX ., X - THIJBSIIIGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THIJBSIIIGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEO = lEe + 1
S2 = SORT(IDX-XSCATl1511*IDX-XSCAT11511 +
1 IDY-YSCATl1511*IDY-VSCATl15111
S22 = ZSI I IIJ * S2
C
!AT = 5
Ir ISI .GT. S221 GOTe 3030
!AT = 3
C




SILBOU = EPO I E * ALOG IRETHEIJ * EI * A4


































































IF ISREL .Ll. 0.0051 RFTURN 4
IF ISREL .GT. 20.01 GOTD 3210















































IF lPHIL .GT. PHILlMI RETURN 2
PXREL
PYREL
E = E -
X llC X +





3210 STHFTA = 0.0
OELE = 0.0
ISPEL = IFIX 1200.0 * SPELI
STHfTA = THESI • TAllSREll / F





SCA = SORT IELSCAT * IOELE + SILVAL / CPHI / EI
PX = STHETA * 10X - XSCATl1lATll / S2 + P~ORMIIGAUSS' * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PV = STHETA * 10Y - YSCATll1ATIl / S2 + FNCRMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1



































































IF (PHlL .GT. PHlllMI RETURN
IF lSREL .LT. 0.0051 RETURN 3
IF I SREL .GT. 20.01 GOTC 3110
C
C
3110 STHETA = 0.0
OElf = 0.0
ISREL = IFIX 1200.0 • SRELI
STHETA = THfV • TAIISRELI / E





SCA = SORT IElSCAT • 10ELE + SILVAl / CPHI / EI
PX = STHETA • 10X - XSCATlllATll / SI + P~ORM(IGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PY = STHETA • (OY - VSCATlllATll / SI + PNORMIIGAUSSl • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHll = ARCOS 11.0 / SORT IPX • PX + PV • PY + 1.011
C
C
INTf = IFIX IIELIM - FKFV • EI / RESOLE + 1.51
IF Il0fPTH .GT., 1501 GOTD 3100
IF llNTE .GT. 1501 GOTO 3100
SX = x - XSCATIIIATI
SY = Y - YSCATl11ATl
SB = SORT ISX • SX + SY • SYI
IF ISB .GT. SCRlTl GOTO 3100
PRBL = 1.0 I 12.0 • PI • THVI • THV21
PRBL = PRBL • EXP 1- SX • SX / 12.0 • THVI • THVlll •
1 EXP 1- SY • SY / 12.0 • T~V2 • THV211
CALL SIGMA IIV,FMV,SGMV,PXREL,PYRELI
PI = PRBL • SGMV • OMEGA / IE • EI
PI = PI • 0 / NUM
BSIINTF.I~EPTHI = BSllNTf,lOEPTHI + PI








SILBOU = EPO / E • ALOG lBETHES • EI • A4
SCRIT = 4.0 • THSI
INTE = IFIX IIELIM - FKFS • EI / RESCLE + 1.51
IF IIOfPTH .GT. 1501 GOTD 3200
IF IINTE .GT. 1501 GOTO 3200
SX = X - XSCATll1ATl
SY = Y - VSCATl11ATI
SB = SORT ISX • SX + SY • SYI
IF ISA .GT. SCRITI GOTO 3200
PRBl = 1.0 / (PI • U2S • U2S1
PRBL = PRBl * EXP 1- SB • SB / IU2S • U2~11
CAlL SIGMA IISl.FMSl.SGMS.PXRfL.PYRELI
PI = PRBL * SGMS * OMEGA / IE * EI
PI = PI,. 0 / NUM






















==== ===::: == ==:: c= ==s: ===.:: == =s::: =====:c====::































































F = E - DELE - SILPL I CPH
X = X + A4 * PXREL
Y = Y + AI, * PYREl
C
IF IPHll .GT. PHILIMI RETURN
C
C
ISREl = IFIX 1200.0 • SRELI
STHETA = THEV • TAIISRELI I
OELE = SILBOU * SILVIISREII
GOTC 2430
If (SREL .L T. 0.005) RETURN 2
IF ISREL .GT. 2U.OI GOTD 2420
OYl = Y - OPlC * POPLCIIECI
OY = Y - THV8V21lGAUSSl - OPLC • POPlCllEQI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEO=IEO+l
S = SORT IOX * OX + ny * OYI
SI = SORT 10XI * CXl + OYl • OYll
IF Il0EPTH .GT. 150) GDTD 2421
IF IINTE .GT. 1501 GeTD 2421
IF ISI .GT. SCRIT) GeTO 2421
PR8l = 1.0 I IPI * U2V * U2VI
PR8L = PRRL * EXP 1- SI • Sl I IU2V • U2VI)
CAll SIGMA lZV,FMV,SGMV,PXREL,PYREL)
PZ = PR8l * SGMV * OMEGA I IE * EI
PI = PZ * 0 I NUM
8SIINTE,(DEPTHI = 8SIINTE,(DEPTH) + PZ





SCA = SORT IELSCAT • lDFlE + SILVAL I CPHI I EI
PX = STHETA * DX I S + PNORMIIGAUSS) • SCA
PXREl = PXREL + PX
IGAUSS = IGAUSS + 1
PY = STHETA • OY I S + PNCRMIIGAUSSI * SCA
PYREL = PYREL + py
IGAUSS = IGAUSS + 1


























TA, SllV, SllSI, PNORM, THVeVl, THV8V2, THVBSI, SISC00027990
PI, ATFV, ATFSI, A, A2, A4, RHOAT, PSlINX, PSIINY, 00028000
IPART, IV, ISI, THEV, THESI, ELSCAT, UCSO, VFER~I, 00028010
ASO, AS02, AS04, AS08, ISEC, oPLC~, PoPLC, PUNIF OC028020
PHlllM, THVl, THV2, THSI, EO, 8S, RESOtE, RESOlO, OlJu28030
FKFV, FKFS, SREl, PHI2, PHI02, EllM, U2V, U2S, THV45000280100
Q, ,,10TH, 8ANGlE, ORIGIN, OMEGA, PHI, THETA, PRDP, 00028050
FMV, FMSI, FMPART, FIoIHM, NUM, DEPHI, IVAll, IVAL2, 00028060
COSPHI, SINPHI, FL1, FN1, ReTAT 00028070































S C A T 2
SCATTERING PROCESS IN THE SECDND MONDlAYER,
EOUIVALENT TO SCATTERING PRDCESS IN THE
FDURTH MONOlAYER
OPlC = OPLCM
IF IPUNIFIIEOI .GT. PROP) oPlC = 0.0
oXl = X - oPLC * POPLCIIEC)
OX a X - THv8v21lGAUSSI - OPLC * PoPLCllEOI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEO = I EO + 1
oPLC = oPLCM
IF IPUNIFIIEOI .GT. PRoPI oPLC • 0.0
VEl = SORJ.-l2.0 * E I UCSOI
SllPL = EPO I E * ZVAL • ALOG IPLASMO * EI * A4
SllVAl = EPo I E • IVAL * AlCG I VEL I vFERMl1 * A4
SllROU = EPO I E • ALOG 18ETHEV * EI • A4
SCRIT = A.O • THV2
INTE = IFIX IIEllM - FKFV * EI I RESClE + 1.51















































































































SCATTERING 8Y THE SI - RO~S
SIL8CU = EPO I E • ALOG IBETHES * E) * A4
SCRIT = 4.0 * THSI





ISREl = IFIX 1200.0 * SRELI
5TH ETA = THEV * TAIISREl) I E
OEllII = SllBOU * SllVIISREl)
GOTO 2230
IF ISREL .L T. 0.005) RETURN 3
IF (SREL .GT. 20.01GOTO 2220
C
2230 CONTINUE
SCA = SCRT (ElSCAT * (DELII) + SILVAL I CPHI I EI
PXSCATIII = STHETA • IDX - XSCAT3(1)1 I S + PNORMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATIIl = STHETA * IDV - VSCAT3lIll I 5 + PNORMIIGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIl = ARCOS 11.0 I SORT IPXSCATIII • PXSCATlIl +
1 PYSCATl I) • PYSCATlIl + 1.0))
C
C
2220 STHETA = 0.0







IF IPHIL .GT. PHILIM) RETURN 1
C
oX = X - THV8V211GAUSSI - oPlC * PoPLCIIEC)
IEC = IEC + 1
OPLC = oPLCM
IF IPUNIFlIEO) .GT. PRoP) OPlC = 0.0
IGAUSS z IGAUSS + 1
oYl = Y - oPlC • PoPLClIEO)
DV = Y - THVBVIIIGAUSS) - oPLC * PoPlCIIEQI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEC = IEC + 1
5 = SCRT IloX-XSCAT31111*(oX-XSCAT311)) +
1 loY-YSCAT31111*IDV-VSCAT311111
IF (loEPTH .GT. 1501 GCTC 2221
I~ IINTE .GT. 1501 GOTO 2221
SX = DXl - XSCAT3(1)
SV = DYl - VSCAT311)
SB = SORT ISX * SX + SY * SV)
IF (SB .GT. SCRIT) GOTD 2221
PR8L = 1.0 I (2.0 * PI * THV2 * THVl)
PR8L = PR8L • EXP 1- SX * SX I 12.0 • THV2 • THV211 *
1 EXP 1- SY * SY I 12.0 * THVI * THVl))
CALL SIGMA IZV.FMV,SGMV.PXREl,PYRElI
PZ = PRBL * SGMV * O~EGA I IE * E)
PZ = PZ • 0 I NUM
BSIINTE,IDEPTHI = BSIINTE,IDEPTH) + PZ





























TA, SILV, SllSI, P~CRM, THV8Vl, THV8V2, THV8SI, SISC00029100
PI, ATFV, ATFSI, A, A2, AIo, RHOAT, PSIINX, PSIINV, 00029110
ZPART, ZV, ZSI, THEV, THESI, ElSCAT, UCSO, VFERMI, OJ029120
ASO, AS02, AS04, AS08, ISEC, oPLCM, PoPlC, PUNIF 00029130
XSCAT3161, YSCAT3161 - 000291100
PHILIM, THVl, THV2, THSI, EO, 85, RESOLE, RESOlo, 00029150
F~FV, F~FS, SREl, PHJ2, PHJ02, ElIM, U2V, U2S, THV4500029160
O. ~loTH, 8ANGLE, ORIGIN, CMEGA, PHI, THETA, PRoP, 00029170
FMV, FMSI, FMPART, FwHM, NU~, oEPHI, ZVAL1, ZVAl2, 00029180
COSPHI, SINPHI, FLl, F~I, RCTAT 00029190
































SCATTERING BY THE ~EA~ V - RC~S
5 C A T 3
SCATTERING PROCESS IN THE THIRO MONOlAYER
==z===a:zz=====aCCa==_=a====azca•••cza===
oPlC z oPLCM
IF IPUNIFIIEOI .Gl. PRoPI oPLC a 0.0
OXI = X - oPLC * PDPlCIIEOI
VEl z SORT 12.0 * E I UCSOI
SllPL = EPO I E * ZVAL * ALOG IPLASMC * EI * A4
SllVAl = EPO I E * ZVAl * AlCG IVEl I VFERMII * A4
CPH = 11.0 I SORT IPXREl * PXREL + PYREl * PYREl +
IF ISISC) GOTO 3000
SllBOU a EPO I E * ALOG IBETHEV * E) * A4
SCRIT = 4.0 * THV2

































































































3020 OX = X - THVRV21IGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THYBVI1IGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IED = lEe + 1
51 = SeRTIIOX-XSCAT31411*IOX-XSCAT31411 +
1 IOY-YSCAT31411*IOY-YSCAT314111
OX = X - THVB5IlIGAUSSI
IGAUS5 = IGAUS5 + 1
OY = Y - THYBSIIIGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + I
lEe = lEe + 1
PXREl = PXREL + SUM2
PYREL = PYREL + SUM3
OELE = SUMI + SILPl / CPH
E = E - OElE
X = X + A4 * PXREl
Y = Y + A4 * PYREL
C
IAT = 5
lF ISI .GT. 5221 GO TC 3030
IAT = 3
GOTO 3040
00 2280 I = 1.6
SUM1 = SUM1 + DEllIl
SUMZ = SUM2 + PX5CATIli















IF IX .lT. 0.01 GOTO 3010
lF IY .lT. 0.01 GOTO 3020
OX • X - THYBV21lGAUSSI
lGAU5S = IGAUSS + 1
OY = Y - THYBVllIGAUSSl
IGAUSS = lGAUSS + 1
lEe = lEe + 1
SI = SORTIIOX-XSCAT313Il*IOX-XSCAT31311 +
1 IOY-YSCAT31311*IOY-YSCAT313111
OX = X - THYBSIIIGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY = Y - THVBSIIIGAUSSI
IGAUSS = lGAUSS + 1
lEe = IED + 1
52 = seRTIIOX-XSCAT31511*IOX-XSCATll511 +
1 IOY-YSCAT31511*IOY-YSCAT315111





























































IF ISREl .LT. 0.0051 RETURN ~
IF 15REl .GT. 20.01 GoTo 2260
ISREL = IFlX 1200.0 * 5RELI
STHETA = THESI • TAIISRELI / E
OEIIII = SILBOU * SIlSIlISRELI
GOTo 2270
DD 1250 I = 5.6,
OPlC = DPlCM
IF lPUNIFllEDI .GT. PROPI DPlC = 0.0
SX = X - DPlC * PDPlCIIEOI - XSCAT31I1
OX = X - THYBSIlIGAUSSI - OPlC * POPlClIEOI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEO = IEO + 1
OPlC = DPlCM
IF lPUNIFIIEDI .GT. PROPI DPIC = 0.0
SY = Y - OPlC * POPlClIEOI - YSCAT31I1
DY = Y - THYBSIlIGAUSSI - OPlC * PDPLClIECI
IGAUSS = IGAU5S + 1
IED = IED + 1
S = SDRT IIOX-X5CAT3IIII*IOx-XSCAT3III1 +
1 IDY-YSCAT3IIII*IOY-YSCAT31IIII
IF IIOEPTH .GT. L501 GOTO 22~1
IF lINTE .GT. 1501 GoTo 2261
SB = SDRT ISX * SX + SY * SYI
IF ISB .GT. SCRITI GOTo 2261
PRBL = 1.0 / IPI * U2S * U2S1
PRBl = PRBl * EXP 1- SB * SB / IU2S * U2SI1
CALl SIGMA IlSI.FMSI.SGMS.PXREl.PYREll
PI = PRRl * SGMS * o~EGA / lE * EI
Pl = PI * D / NUM
BSIINTE.IDEPTHl = BSllNTE.IOEPTHl + PI










2260 STHETA = 0.0




SCA • SORT lElSCAT • 10ElIII + SIlYAl / CPHI / EI
PXSCATIII = STHETA * IOX - XSCAT31II1 / 5 + PNoRMIIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAU55 + 1
PYSCATIIl = STHETA * IOY - YSCAT3lII1 / 5 + PNORMllGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS 11.0 I 5eRT IPXSCATIII * PXSCATIII +
1 PYSCATIII * PYSCATIII + 1.011
r.
S2 • SORTlIOX-XSCAT31611*IOX-XSCAT31611 +
1 IOY-YSCAT31611*IOY-YSCAT316111
S22 ~ I SI I ZV '. S2
C'
!AT = 6





lF IY .LT. 0.01 GOTO 3050
OX : X - THV8V21lGAUSSI
IGAUSS = IGAUSS + 1
OY : Y - THV8VlllGAUSSI
lGAUSS • lGAUSS + I
IED = IED + I
SI : SORTIIOX-XSCAT31111*IOX-XSCAT31111 +
1 IOY-YSCAT31111*IOY-YSCAT311111
OX : X - THV8S111GAUSSI
lGAUSS • IGAUSS + 1
OY = Y - THV8SIllGAUSSI
IGAUSS = lGAUSS + 1
IFO ~ lED + 1
S2 ~ SDRTlIOX-XSCAT31511*(OX-XSCAT31511 +
1 IOY-YSCAT31511*IOY-YSCAT315111
S22 = ZSI I IV * S2
C
lAT ~ 5




3050 OX • X - THV8V21lGAUSSI
IGAUSS = lGAUSS + 1
OY : Y - THV8Vl11GAUSSI
lGAUSS = IGAUSS + I
lED = IED + I
SI = SDRTIIOX-XSCAT31211*IDX-XSCAT31211 +
I lDY-YSCAT31211*IOY-YSCAT312111
DX ~ X - THV8Sl11GAUSSI
lGAUSS : IGAUSS + 1
OY = Y - THV8SI11GAUSSI
IGAUSS : IGAUSS + I
IED : IED + 1
S2 = SDRTIIDX-XSCAT31611*IDX-xSCAT31611 +
1 IDY-YSCAT31611*IDY-YSCAT316111
S?2 ~ ZSI I IV • S2
C
!AT : 6
lF I SI .GT. S221 GOTO 3030
!AT = 2
C




SllBOU. EPO I E • ALOG (8ETHEV • EI * A4
SCRIT = 4.0 * THV2
INTE = lFIX IIElIM - FKFV * EI I RESCLE + 1.51





























































lF llNTE .GT. 1501 GOTO 3100
SX = X - XSCAT311ATI
SY = Y - YSCAT31lATI
S8 • SDRT ISX * SX + SY • SYI
IF ISR .GT. SCRITI GCTO 3100
PR8l = 1.0 I 12.0 * PI * THV2 * THVll
PR8l = PR8L • EXP 1- SX * SX I 12.0 • THV2 * THV211 *
1 EXP 1- SY * SY I 12.0 * THVI * THVl11
CALl SIGMA lZV,FMV,SGMV.PXREL.PYRELI
PI = PRBL * SGMV * OMEGA I lE * EI
PI • PI * D I NUM
RSllNTE,lDEPTHI = BSllNTE.IOEPTHI + PI
3100 SREL = SI I ATfV
C
If I SREL .L T. 0.0051 RETURN 3
IF ISREL .GT. 20.01 GOTO 3110
C
ISRFl = lflX 1200.0 • SRELI
STHETA = THEV * TAIISREll I









SCA = SDRT IELSCAT • IDELE + SILVAl I CPhl I EI
PX = STHETA * 10X - XSCAT31lATll I SI + P~ORMIIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PY = STHETA * 10Y - vSCAT31lAIll I SI + F~CRMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS 11.0 I SORT lPX • PX + PY * PY + 1.011
C








SIL80U = EPO I E • ALOG IRETHES • EI * A4
SCRIT = 4.0 • THSI
lNTE = IFIX IIELIM - FKFS * EI I RESCLE + 1.51
IF Il0EPTH .GT. 1501 GOTO 3200
IF fiNTE .GT. 1501 GOTO 3200
SX = X - XSCAT31lATI
SY = Y - YSCAT31lATI
SR = SORT ISX * SX + SY • SYl
SR : SDRT ISX * SX + SY * SYI
PRRl = 1.0 I IPl • U2S • U2S1
PR8L = PR8L * EXP (- SB * SR I lU2S * U2SI1
CALl SIGMA IZSI,FMSI,SGMS,PXREL,PYRELI
PI = PRBL * SGMS * OMEGA I IE * EI
PZ = PZ * D I NUM
RSllNTE,lOEPTHI : 8S11NIE.IOEPTHI + PZ




































































IF ISREL .LT. 0.0051 RETURN ~
IF (SREL .GT. 20.0 I GOTe 3210
C
C















































E = E -
X = X +






ISREL = IFIX 1200.0 * SRELI
STHETA = THESI * TAIISREL) /





SCA • SORT IELSCAT * IDELE + SILVAL / CPHI / EI
PX • STHETA * IDX - XSCAT31lATII / S2 + PNOR~IIGAUSSI * ~CA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PY = STHETA * IDY - YSCAT31lATIl / S2 + PNCR~IIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS 11.0 / SORT IPX * PX + PY * PY + 1.01)
S C A T 2 1
00 2200 I = 1,5








































































IF ISREL .Ll. 0.0051 RETURN 2
IF 1SREL .GT. 20.01 GCTO 2220
C
ISREL • IFIX 1200.0 * SRELI
STHETA = THESI * TAIISRELI I E
DEl III = SILBOU * SILSIIISRELI
GOTO 2230
IF IPHIL .GT. PHILI~I RETURN 1
PXREL = PXREL + SUM2
PYREl = PYREL + SUM3
DELE = SUMI + SILPL I CPH
E = E - DELE
X = X + ASOB * PXREL
Y • Y + AS08 * PYREL
DY = Y - THVBSIIIGAUSSI - DPlC * PDPLCIIECI
IGAUSS = IGAUSS + 1
I EO = I EO + 1
S = SORTIIDX-XSCT2111l1*IDX-XSCT21111l +
1 IOY-YSCT211111*IDY-YSCT2111111
IF IIDEPTH .GT. 1501 GOTO 2221
IF IINTE .GT. 1501 GCTO 2221
SB = SORT ISX * SX + SY * SYl
IF ISB .GT. SCRITI GCTO 2221
PRBL = 1.0 I IPI * U2S * U2S1
pRBL • PRBL * EXP 1- S8 * SB I IU2S * U2S11
CALL SIGMA IlSI,FMSI.S(;MS,PXREL,PYRELI
PI = PRBL * SGMS * O~EGA I IE * EI
pI = Pl * 0 I NUM
BSIINTE,IDEPTHI = BSIINTE,IDEPTHI + PI





SCA = SORT IELSCAT * IDHIII + SILVAL I CPHI I EI
PXSCATlII = STHETA * IDX - XSCT211111 I S + PNORMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATIII = STHETA * IDY - YSCT211111 I S + PNORMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS • IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS 11.0 I SORT IPXSCATlII * PXSCATIII +
1 PYSCATlII * PYSCATlII + 1.011
C














DO 22 BO I = 1.5
SUMI = SUHI + DELlII
SUM2 • SUM2 + PXSCATIII
SUM3 = SUM3 + PYSCATIII











DPLC * PDPLCIIECI - XSCT21111
THVBSIIIGAUSSI - DPLC * PDPLCIIEQI
IGAUSS + 1



























I.VALI TA, SILV. SILSI. PNORM. THVeVl. THVBV2. THVBSI. SISC00033020
IGVALI PI. ATFV. ATFSI, A. A2. A4, RHGAT, PSIINX, PSIINY, 00033030
lPART, lV, lSI, THEV, THESI, ELSCAT, UCSQ, VFERMI, 00033040
ASQ, ASQ2, ASQ4, AS08, ISEC, DPLCM, POPLC, PUNIF 00033050
ISCA211 XSCT21151, YSCT21151 00033060
ITESTI PHILIM, THVl, THV2, THSI, EO, BS, RESOLE, RESOLD, 013033070
FKFV. FKFS, SREL, PHI2, PHI02, ELlM, U2V, U2S, THV4500033080
IBVALI 0, .IDTH. BANGLE, ORIGIN, C~EGA, PHI, THETA, PRDP, 00033090
FMV. F~SI. FMPART, FWHM, NUM. DEPHI, lVALl, lVAL2, 00033100
COSPHI, SINPHI, FLl, F~I, RCTAT 00033110























SCATTERING PROCESS IN THE FIRST ~ONOLAYER.
SUBROUTINE SCAT21 IX,y,PXREL,PYREL,E,IGAUSS,IEQ,IDEPTH,*,*1
VEL = SQRT 12.0 * E I UCSQI
SIIPL = EPO I E * lVAL * ALOG IPLASMC * EI * ASQB
SILVAL = EPO I E * IVAL * AlOG IVEL I VFERMII * ASQB
CPH = 11.0 I SORT IPXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.011
SILBOU = EPO I E * ALOG IBETHES * EI * ASQB
SCRIT = 4.0 * THSI
INTE = IFIX IIELIM - FKFS * EI IRESOLE + 1.51
SX = X -
DX = X -
IGAUSS =














































S[ATTERING PROCESS IN TH~ SEC. MONOLAYER.






































































PXREL = PXREL + SUM2
PYREL • PYREL + SUM3
OELE = SUMI + SILPL 1 CPH
E s E - OELE
X = X + ASQB * PXREL







IF IPHIL .GT. PHILI'" I RETURN 1
OY • Y - THVBV21lGAUSSI - OPLC * PDPLCIIEQI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEO s lEe + 1
S = SORTIIOX-XS[T221111*IDX-XS[T221111 +
1 IDY-YSCT221111*IOY-YSCT2211111
IF IIOEPTH .GT. 1501 GOTO 2221
IF IINTE .GT. 1501 GOTD 2221
SB = seRT ISX * SX + SY * SYI
IF IS8 .GT. SCRITI GOTO 2221
PRBL = 1.0 1 12.0 * PI * THV45 • THV21
PRBL = PRBL * EXP 1- SX * SX 1 12.0 * THV45 * THV45)I *
1 EXP 1- SY * SY 1 12.0 * THV2 * THV211
[ALL SIGMA llV.FMV,SGMV.PXREL,PYRELI
Pl = PRBL * SGMV * OMEGA 1 lF • EI
Pl • Pl * Q 1 NUM
BSIINTE.IOEPTHI = BSIINTE.IOEPTHI + Pl
2221 SREL = S 1 ATFV
[
IF ISREL .LT. 0.0051 RETURN 2
IF ISREL .GT. ZO.OI GOTO 2Z20
ISREL = IFIX 1200.0 * SRELI
STHETA = THEV • TAIISRELI 1 E







00 n80 I = 1,3
SUMI = SUMI + OELIII
SUM2 = SUM2 + PXSCATIII










S[A = SQRT IELS[AT * 10ELliI + SILVAL 1 CPHI 1 EI
PXS[ATIII = STHETA • (OX - XS[TZ21111 1 S + PNORMIIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATll1 = STHETA * 10Y - Y5[T221111 1 S + PNORMIIGAUSS) • SCA
IGAUSS • IGAUSS + 1
PHIl = ARCOS 11.0 1 SQRT lPXSCATll1 * PXSCATlII +
1 PYSCATlII • PYSOTIII + 1.01)
[







































IWVALI TA. SILV. SILSI. PNO~M. THVBVl. THV8V2. THV8SI. SISC00034250
IGVALI PI. ATFV. ATFSI. A. A2. A4. RHCAT. PSIINX. PSIINY. 00034260
lPART. lV. lSI. THEV. THESI. ELSCAT. UCSO. VFERMI. 00034270
ASe. ASOZ. ASC4. AS08. ISEC. OPLCM. POPLC. PUNIF 00034280
ISCAZZI XSCTZZI31. YSCTZ2131 00034290
ITESTI PHILIM. THVl. THV2. THSI. EO. 8S. RESOLE. RESOLO. 00034300
FKFV. FKFS. SREL. PHI2. PH102. ELIM. U2V. UZS. THV4500034310
IBVALI e. ~IOTH. BANGLE. ORIGIN. [MEGA. PHI. THETA. PROP. 00034320
FMV. FMSI. FMPART. F~HM. NUM. OEPHI. lVALl. lVAL2. 00034330
COSPHI. SINPHI. FLl. F~I. P[TAT 00034340

























S [ A T 2 2
zaa::azazz:z
SX s X - OPLC * POPLCIIEOI - XSCT22111
DX = X - THV45 * PNORMIIGAUSSI - OPLC *
IGAUSS = IGAUSS + 1
SY • Y - OPLC * PDPLCIIEQI - YSCT22111
00 2200 I s 1.3
VEL s seRT 12.0 * E 1 ucsel
SILPL = EPO 1 E * lVAL * ALOG lPLASMO * EI * AS08
SILVAL = EPO 1 E * lVAL * ALOG IVEL 1 VFERMII * AS08
CPH s 11.0 1 SORT lPXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.011
SILBCU = EPO 1 E * ALCG IBETHEV * EI * Ase8
SCRIT = 4.0 * THVI

























































































































PXREl = PXREl + SUM2
PYPEl = PYREl + SUM3
DElE = SUMI + SllPl 1 CPH
E = E - DElE
X = X + AS08 * PXREl
Y = Y + AS08 * PYREL
C
2230 CONTINUE
SCA = SORT IElSCAT • IDElIl1 + SllVAl 1 CPHI 1 EI
PXSCATlIl = STHETA * IDX - XSCT23( 111 1 S + PNOPMIIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATlII = STHETA * (DY - YSCT231I11 1 S + PNOPMllGAUSSl * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIl = APCOS 11.0 1 SQRT IPXSCATIII * PXSCATIII +
1 PYSCATlII * PYSCATIII + 1.011
C





IF ISPEl .LT. 0.0051 RETURN 2
IF I SREl .GT. 20.01 GOTO 2220
DY = Y - THVBVlllGAUSSI - DPlC * PDPlCIIECI
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEO = I EO + 1
S = SORT(IDX-XSCT231111*IDX-XSCT2311l1 +
1 IDY-YSCT231111*IDY-YSCT2311111
IF Il0EPTH .GT. 1501 GOTO 2221
IF fiNTE .GT. 1501 GCTO 2221
58 = SORT ISX * SX + SY • SYl
IF ISB .GT. SCRITI GOTO 2221
PRBl = 1.0 1 12.0 * PI * THV2 * THVll
PRBl = PRBl * EXP 1- SX * SX 1 12.0 * THV2 * THV211 •
1 EXP (- SY * SY 1 12.0 * THVI • THVll1
CAll SIG~A IlV,FMV,SGMV,PXPEl,PYREll
PZ = PRBl * SGMV • OMEGA 1 IE * EI
PZ = PZ * 0 1 NUM
BSIINTE.IOEPTHI = BSIINTE,IDEPTHI + PZ









IF IPHll .GT. PHlllMl RETUPN 1
ISPEI = IFIX 1200.0 • SRELI
STHETA = THEV * TAIISRElI 1 E
DElIl1 = SllBOU * SllVIISRElI
GOTO 2230
C
00 22S0 I = 1.2
SUMI = SO MI + DElIII
SUM2 = SUM2 + PXSCATIII
















- OPlC * PDPlCllEOI - XSCT23111
THVBV211GAUSSI - DPlC * PDPlCIIEel
IGAUSS + 1



























I~VAll TA. SllV, SILSI, P~CR~, THVBVl, THVSV2, T~VBSI, SISC00035490
IGVAll PI, ATFV, ATFSI, A, A2, AI" RHCAT, PSIINX, PSIINY, 00035500
ZPART. ZV, ZSI, THEV, THESI, ElSCAT. UCSO, VFERMI, 00035510
ASO, AS02, ASC4, ASOS, ISEC, DPlCM. PDPlC, PUNIF 00035520
ISCA231 XSCT23121. YSCT23121 00035530
ITESTI PHlll~, THVl, THV2, THSI, EO, BS. RESOlE, RESOlD, 00035540
F~FV, FKFS. SREl, PHI2, PH102, ElIM, U2V, U2S, THV4500035550
IBVAll 0, IoIDTH. BANGlE. ORIGIN, C~EG., PHI, THETA, PRDP, 00035560
F~V, F~SI. F~PAPT, FIoH~, NUM, DEPHI, ZVAll, ZVAl2, 00035510
COSPHI, SINPHI. Fll. FNl, PCTAT 000355S0























S C A T 2 3
SCATTEPING BY




SY = Y -
VEl = SOPT 12.0 * E 1 UCSOI
SilPl = FPD 1 E * lVH * AlCG IPlASMC * EI * ASOB
SII VAL = EPO 1 E • ZVAl * AlOG IVEl 1 VFER..,I1 * ASOS
CPH = 11.0 1 SORT IPXREl • PXREl + PYREl • PYREl + 1.011
SILBOU = FPO 1 E * AlOG IBETHEV * EI * AS08
SCRIT = 4.0 • THVI
























































































































PXREL "' PXREL + SUM2
PYREL "' PYREl + SUM3
OFlE "' SUMI + SILPL 1 CPH
E = E - DELE
X "' X + AS08 • PXREL






SCA = SORT IELSCAT • IDHIII + SILVAL I CPHI I Fl
PXSCATIII = STHETA • IOX - XSCT241111 1 S + PNORMIIGAUSSI * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATIII = STHETA • IOY - YSCT241111 I S + PNOR .. IIGAUSSI * SCA
IGAUSS "' IGAUSS + 1
PHIL "' .lRCOS 11.0 I SORT IPXSCATlII • PXSCATlII +
1 PYSCATl I I • PYSCATlII + 1.011







ISREl "' IFIX 1200.0 • SRELl
STHETA = THEV * TAIISRElI 1 E
DELlII = SllBOU * SILVIISRELl
GOTC 2230
IF ISREL .ll. U.005) RETURN 2
IF ISREl ."T. 20.01 GOTO 2220
DO 2280 I "' 1,3
SU~I = SUM1 + DELlII
SU~2 = SUM2 + PXSC.lTIII






2220 STHETA = 0.0




DY = Y - THVBV211GAUSSI - DPlC • PDPLCIIEOI
IGAUSS "' IGAUSS + 1
IEO "' I EO + 1
S"' SORTlIOX-XSCT24IIlI*IOX-XSCT24111l +
I IOY-YSCT241Ill*IOY-YSCT2411111
IF IIOEPTH .GT. 150) GOTO 2221
IF IINTE .GT. 1501 GOTO 2221
SB = SORT ISX * SX + SY • SYI
IF ISB .GT. SCRITI GOTO 2221
PRBL = 1.0 1 12.0 * PI • THV45 * THV21
PRBL = PRBL • EXP 1- SX • SX 1 12.0 * THV45 • THV4511 •
1 EXP 1- SY * SY 1 12.0 • THV2 • THV211
CAlL SIGMA IlV,FMV,SG~V,PXREL,PYREll
Pl "' PRBL • SGMV * OMEGA I IE * EI
Pl = Pl * 0 1 NUM
BSIINTE.IOEPTHI "' BSIINTE,IOEPTHI + PI







































I~VAll TA, SllV, SllSI, PNORM, THVBVl, THVBV2, THVBSI, SISC00036730
IGVALI PI, ATfV, ATfSI, A, A2, A4, RHCAT, PSIlNX, PSIlNY, 00036740
lPART, lV, lSI, THEV, THESI, ElSCAT, UCSO, VFERMI, 000367~0
ASO, AS02, AS~4, ASCB, ISEC, DPLC~, PCPLC, PUNIF 00036760
ISCA241 XSCT24131, YSCT24131 00036770
ITESTI PHIlIM, THVI, THV2, THSI, EO, BS, RESOLE, RESOlO, 000367BO
FKFV, FKFS, SREl, PHI2, PHI02, EllM, U2V, U2S, THV4500036790
IBVALI 0, ~IDTH, BANGlE, ORIGIN, CMEGA, PHI, THETA, PROP, 00036800
fMV, FMSI, F~PART, F~H~, NU~, DEPHI, lVALI, IVAl2, 00036810
COSPHI, SINPHI, FL1, F~I, ReTAT 00036B20


























SX "' X - DPLC * POPLCIIEOI - XSCT2411l
DX "' X - THV45 * PNORMIIGAUSSI - OPLC •
IGAUSS = IGAUSS + 1
SY = Y - DPLC * PDPLCIIEOI - YSCT2~111
00 2200 I "' 1,3
VEL = SORT 12.0 • E 1 UCSOI
SIlPl = EPO 1 E * lVAl * AlOG IPlASMC * EI * AS08
SILVAl = EPO 1 E • lVAL * ALOG IVEl 1 VFERMII * AS08
CPH"' 11 • .:1 I SORT IPXREl * PXREL + PYREL * PYREl + 1.011
SllBCU = EPO 1 E * AlOG IBETHEV • EI • AS08
SCRIT = 4.0 * THVI















































S C A T 2 5
00 2200 I = 1.4
==:::_:=_.:z:=:_=:==:.:








































































IF IPf'll .GT. PHllIMI RETURN 1
PXREI = PXREl + SUM2
PYREl = PYREl + SUM3
DElE = SuMI + SllPl I CPH
E = E - DElE
X z X + AS08 • PXREl
Y = Y + AS08 • PYREl
00 2280 I = 1.4
SUMI = SUMI + DElII)
SUM2 = SUM2 + PXSCATIII




ISREl = IFIX 1200.0 • SREI)
STHETA = THESI • TAIISRElI I E
















SCA = SORT IElSCAT. IDEllil + SIlVAll CPHI I EI
PXSCATIII = STHETA * IDX - XSCT251111 I S + PNORMIJGAUSSI • SCA
IGAUSS z IGAUSS + 1
PYSCATI II = STHETA • Iny - YSCT251111 I S + PNORMliGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHll = ARCOS 11.0 I SORT IPXSCATIII * PXSCATIII +
1 PYSCATlIl • PYSCATlil + 1.011
IF ISREl .lT. 0.0051 RETURN 2
IF (SREl .G T. 20.01 GOTO 2220
oY· Y - THVBSIIIGAUSSI - OPlC • POPlCIIEC)
IGAUSS z IGAUSS + 1
IEC = IEC + 1
S = SORTIIOX-XSCT251111*IOX-XSCT251111 +
I lOY-YSCT251JII*IOY-YSCT2511111
IF IIDEPTH .GT. 1501 GOTO 2221
IF IINTE .GT. 1501 GOTO 2221
SB = SORT ISX • SX + SY • SYI
IF ISB .GT. SCRITI GOTO 2221
PRBl = 1.0 I IPI • U2S • U2S1
PRBl z PRBl • EXP 1- SB * SB I IU2S • U2SI1
CAll SIGMA IlSI,FMSI.SGMS.PXREl.PYREll
Pl = PRBl • SGMS • O~EGA I IE * EI
Pl = Pl • 0 I NUM
BSI INTE.IDEPTHI = RSIINTE.IDEPTHI + Pl








































I~VAll TA. SllV. SllSI. PNORM. THVBV1. THVBV2. THVBSI, SISC00037970
IGVAll PI, ATFV, ATFSJ. A. A2. A4. RHOAT. PSIINX, PSIINY. 00037980
lPART. lV. lSI. THEV. THESI. ElSCAT. UCSO. vFERMl, 00031990
ASO. AS02. ASC4. ASOB. ISEC. OPlCM. PDPlC. PUNIF 00038000
ISCA251 XSCT25141. YSCT25141 00038010
ITESTI PHllIM. THVl. THV2. THSI. EO. BS, RESDlE. RESOlD. 00038020
FKFV. FKFS. SREl. PHI2. PH102. ElIM. U2V. U2S, THV4500038030
IBVAll O•• IDTH. BANGlE, ORIGIN. OMEGA. PHI. THETA. PRDP. 00038040
FMV. FMSI. FMPART, F.HM. NUM, DEPHI, lVAll, ZVAl2. 00038050
COSPHI. SINPHI. Fll. F~I. RCTAT 00038060























SCATTERING PROCESS IN THE FIFTH MONOlAYER.
===============_=:z====••==== ••==zaccz====
S:S===============C:C:=2:_=:ZZ===••CS==_Z=
SX • X - DPlC • POPlCllEOI - XSCT25111
DX = X - THVBSIIIGAUSSI - DPlC • PDPLCIIEOI
IGAUSS z IGAUSS + 1
SY = Y - OPlC • POPlCIIEQI - YSCT2511.
VEL = SORT 12.0 • E I UCSOI
SIIPL z EPO I E • lV AL * ALOG IPlASMO • EI • AS08
SllVAL = EPO I E • ZVAl • AlOG IVEl I VFERMII • ASQB
CPH = 11.0 I SORT IPXREl • PXREl + PYREl • PYREl + 1.011
SllBOU = EPO I E • AlOG IBETHES • EI * ASCB
SCRIT = 4.0 * THSI
INTE = IFIX IIEllM - FKFS • EI·I RESOlE + 1.51
















































SCATTERING PROCESS IN THE SIXTH MONOlAYER.
=========.z=~as=.z~==c.& ••&••&.a•••••==~••





































































PXREL = PXREL + SUM2
PYREl = PVREl + SUM3
DElE = SUMl + SllPl I CPH
E = E - DEL E
X a X + ASOB * PXREl
Y = V + AS08 • PVREL
C
RETURN
IF ISREl .LT. tl.OOSI RETURN 2
IF ISREL .GT. 20.01 GOTO Z220
C
ISREl = IFIX 1200.0 • SRElI
STHETA = THEV • TAllSREl' I E





IF IPHIL .GT. PHlllMI RETURN I
C
2230 CONTINUE
SCA = SORT IElSCAT • 10ElIII + SllVAl I CPHI I E'
PXSCATIII = STHEU • IDX - XSCT261111 I S + PNORMIIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + I
PVSCATlII = STHETA • 10V - VSCT261111 I S + PNORMUGAUSS) • SCA
IGAUSS = IGAUSS + I
PHIl = ARCOS 11.0 I SORT IPXSCATllI * PXSCATII) +
I PVSCATII) • PVSCATIII + 1.01)
END
C
00 2280 I = 1,3
SUMI = SUMI + DElIl'
SUM2 = SUM2 + PXSCATIII




OY = Y - THVBV21lGAUSSI - OPIC • POPlCllECI
IGAUSS = IGAUSS + I
IEO = IEO + 1
S = SORTllOX-XSCTZ611)'.lox-XSCT261111 +
I IDV-YSCT2611I'.IOV-YSCT2611111
IF IIOEPTH .GT. 1501 GOTO 2221
IF IINTE .GT. 150) GOTO 2221
S8 = SORT ISX • SX + SV * SVI
IF ISB .GT. SCRITI GCTO 2221
PRBL = 1.0 I 12.0 • PI • THV45 * THV21
PRBl = PRBL • EXP 1- SX * SX I 12.0 * THV45 • THV4511 •
I EXP 1- SY * SV I 12.0 • THV2 • THV2'1
CALl SIGMA 12V.FMV,SGMV,PXREI.PVRELI
PI = PRBl • SGMV • OMEGA I IE * EI
P2 = PI • 0 I NUM
eSIINTE.IOEPTHI = BSllNTE,lOEPTH' + P2










2220 STHETA = 0.0






































IwVALI TA. SllV. SILSI. PNORM. THVeVl. THV8V2. THVBSI. SISC00039200
IGVALI PI, ATFV. ATFSI. A. A2. A". RHOAT. PSIINX. PSIINY. 00039210
ZPART, 2V. 2SI. THEV. THESI. ELSCAT. UCSO, VFERMI. 00039220
ASO, AS02. AS04. ASOB, ISEC. OPLCM. POPLC, PUNIF 00039230
ISCA261 XSCTZ6131, YSCTZ6131 000392'00
ITESTI PHILIM. THVl. THVZ. THSI, EO. BS. RESOLE, RESOLO, 00039Z50
FKFV. FKFS. SREL. PHIZ. PHIOZ. ElIM. UZV, U2S, THV4500039260
IBVALI O. _10TH, BANGLE. CRIGIN. C~EGA. PHI, THETA, PROP. 00039Z10
FMV, FMSI, FMPART. FWHM, NUM, OEPHI, ZVALl. IVALZ, 00039Z80
COSPHI. SINPHI. FLl. F~I, RCTAT 00039290
























S C ATZ 6
SX = X - DPlC • PDPlCllECI - XSCT26111
OX = X - THV45 • PNORMIIGAUSSI - OPlC •
IGAUSS = IGAUSS + I
SY = V - OPLC • POPlCllEOI - YSCT26111
VEl = SORT 12.0 • E I UCSC'
SILPL = EPO I E • ZVAL • ALOG IPLASMC • EI * AS08
SILVAl = EPO I E • 2VAL * ALOG lVEL I VFERMII • AS08
CPH = 11.0 I SORT IPXREL • PXREL + PYREL • PVREL + 1.011
SILBOU = EPO I E • ALOG lBETHEV • E) • AS08
SCRIT = 4.0 • THVI
INTE = IFIX IlELIM - F~FV • EI I" RESOLE + 1.51
























































































































PXREL = PXREL + SUM2
PYREl = PYREL + SUM3
DElE = SUMI + SllPl I CPH
F = E - DELE
X = X + AS08 • PXRFL
Y = Y + ASOB .. PYREL
C
2230 CONTINUE
SCA = SORT IELSCAT • 10ElIII + SILVAl I CPHI I EI
PXSCATIII = STHETA .. (OX - XSCT271111 I 5 + PNOR'lIIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATlII = STHETA. (OY - YSCT2711l1 I S + PNORMIIGAUSSI" SCA
IGAUSS = [GAUSS + 1
PHIL = ARCOS 11.0 I SORT IPXSCATIII .. PXSCAT[I) +
1 PYSCATlIl .. PYSCATlll + 1.011
C
2220 STHETA = 0.0
OELIII = 0.0
C
IF IPHIL .GT. PH[lIMI RETURN 1
[I' ISREl .ll. 0.0051 RETURN 2
IF ISREL .GT. 20.01 GOTO 2220
ISREl = [FIX 1200.0 .. SREll
STHETA = THEV" TAllSREll I E





OY = Y - THVBVIIIGAJSSI - OPLC • PDPlCIIEOI
[GAUSS = IGAUSS + 1
I EO = I EO + 1
S = SORTIIDX-XSCT271 Ill-IDX-XSCT271111 +
1 IDY-YSCT271 111.IDY-YSCT271 [111
[F (IDEPTH .GT. 1501 GO Ta 2221
IF (INTE .GT. 1501 GCTO 2221
SB = SORT ISX • SX + SY • SY)
IF IS8 .GT. SCRITI GCTO 222[
PRBl = 1.0 I 12.0 • PI - THV2 • THVll
PRBl = PRBL • EXP (- SX • SX I 12.0 - THV2 • THV211 _
I EXP (- SY • SY I [2.0 .. THVI .. THVl11
CMI SIGMA IIV,FMV.SGMV,PXREL,PYREll
PI = PRBL • SGMV - OMEGA I IE • EI
PZ = PI • 0 I NUM
BSI [N TE. [0 EP TH I = BS II NTE. 10 EPTH I + PI









00 2280 I = 1,2
SUMI = SUMI + DELIII
SUM2 = SUM2 + PXSCATIII










































IWVAll TA, SllV, SllSI, PhCRM, THVeVl, THVBV2, THVBSI, SISC00040440
IGVAll PI, ATFV. ATFSI. A. A2. AI,. RHCAT, PSIINX, PSIINY, 00040450
IPART. ZV. ISI. THEV, THESI, ElSCAT, UCSO, VFERMI, 00040460
ASO, AS02. AS04. AS08. ISEC, DPlCM, POPLC, PUNIF 00040470
ISCA271 XSCT27121. YSCT27121 000404BO
ITESTI PHllIM, THVl, THV2, THSI. EO, BS, RESDlE, RESDLO, 01)040490
FKFV. FKFS. SREI, PHI2. PH102, ElIM, U2V, U2S, THV4500040500
IBVAll C, WIDTH, BANGlE, ORIGIN, OMEGA, PHI, THETA, PRDP, 00040510
FMV, FMSI, FMPART, FWHM, NUM, DEPHI, IVALl, ZVAL2, 00040520
CDSPI'I, SINPHI, FLl, Fl\1, RCUT 00040530























SCA TTER ING BY
SCAT27
VEl = SORT 12.0 • E I UCSOI
SllPl = EPO I E • ZVAl • AlOG lPlASMC • EI • ASOB
SllVAl = EPO I E .. ZVAl • AlOG IvEl I VFERMII • AS08
CPH = 11.0 I SORT IPXREl .. PXREL + PYREl .. PYREL + 1.01)
SILROU = EPO I E .. AlGG lBETHEV .. E) • AS08
SCRIT = 4.0 .. THVI
INTE = IFIX IIEllM - FKFV .. EI IRESOLE + 1.51
SX = X - OPLC .. POPlCIIEOI - XSCT27111
OX = X - THVBV211GAUSSI - DPlC .. PDPLCIIECI
IGAUSS • IGAUSS + 1
SY • Y - OPLC - PDPlC[IEOI - YSCT27111























































































































IF ISREl .lT. 0.0051 RETUPN 2
IF ISREl .GT. 20.01 GOTO 2220
ISREl z IFIX 1200.0 * SREll
STHETA = THEV • TAIISREll I E








PXREl = PXREl + SUM2
PYREl = PYREl + SUM3
OELE = SUIolI + SILPL I CPH
E = E - OElE
X = X + AS08 * PXREL
Y • Y + ASOS • PYREL
C
2220 STHETA = 0.0
DELI 11 = 0.0
00 2280 I = 1,3
SUMI = SUMI + DElIl)
SUM2 = SUM2 + PXSCATIII
SUM~ = SUM3 + PYSCATIII
2280 CONTlNUE
C











OY = Y - THVBV2lIGAUSSI - OPlC * POPlCIIECI
IGAlJSS = IGAUSS + I
IEO = I EO + 1
S = SORTIIOX-XSCT2BIIII*IOX-XSCT28IIII +
1 IOY-YSCT28111l*IOY-YSCT2811l11
IF IIDEPTH .GT. 1501 GOTO 2221
IF liNTE .GT. 1501 GCTO 2221
SB = SORT ISX * SX + SY * SYI
IF (SB .GT. SCRITI GOTO 2221
PPAl = 1.0 I 12.0 * PI * THV'o5 * THV21
PRAl = PRBl * EXP 1- SX * SX I 12.0 * THV45 * THV'o511 *
1 EXP 1- SY * SY I 12.0 • THV2 * THV211
CAll SIGMA IZV.FMV,SGMV,PXREl,PYPEll
Pl = PRBl * SG",V * OMEGA I IE • EI
Pl = Pl • 0 I NUM
BSIINTE.IOEPTHI = BSliNTEoIOEPTHl + PI




SCA = SORT IElSCAT * 10ElIII + SllVAl I CPHI I EI
PXSCATIII z STHETA * 10X - XSCT281111 I 5 + PNORMIIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATIII = STHETA • IDY - YSCT2BIIII I S + PNORMIIGAUSSI • SCA
IGAUSS = IGAUSS + I
PHll = ARCOS 11.0 I SORT IPXSCATIII • PXSCATlIl +












OPlC * POPlCIIECI - XSCT2BIII
THV45 * PNORHIIGAUSSI - OPlC *
IGAUSS + 1



























I_VAll TA, SllV. SilSI, PNOR~, THVBV1, THVBV2, THVBSI, SISC00041680
IGVAll PI. ATFV. ATFSI. A, A2, A4, RHOAT, PSIINX, PSIINY, 00041690
lPART. lV, lSI, THEV, THESI, ElSCAT, UCSO, VFER"I, 000'01700
ASO, AS02, AS04, AS08, ISEC, DPlCM, POPlC, PUNIF 000'01710
ISCA2BI XSCT28131, YSCT28131 00041720
ITESTI PHIliM. THVl. THV2, THSI, EO, 8S, RESOlE, RESOlD, 00041730
FKFV. FKFS, SREl. PHI2, PHI02, ElIM, U2V, U2S, THV'o500041740
18VAlI O•• IDTH, BANGlE. ORIGIN. (~EGA. PHI. THETA, PRDP. 00041750
F~V, F~SI, FMPART, F.HM, NU~. DEPHI, lVAll, lVAl2. U0041760
COSPHI, SINPHI, FU. F~I, peTAT 00041770
























S C A T 2 B
SX = X -
OX z X -
IGAUSS
SY • Y -
DO 2200 I = 1.3
VEl z SORT 12.0 * E I UCSOI
SilPl = EPO I E * lVAl * AIOG IPlASMC * EI * AS08
SllVAI = EPO I E * lVAl * AlCG IVEl I VFERIolII * AS08
CPH = 11.0 I SORT IPXREl * PXREl + PYREl • PYREl + 1.011
SilAOU = EPO I E * AlOG leETHEV * EI • ASC8
SCRIT = 4.0 * THVI















































SU8ROUTINE FOR 2 0 - PLOTS
DIMENSION XIN). YIN)
OlMENSION NTEXTI151




































































EE = 4.0026 I FMPART * E
EPS = EPCOSllll+EE*IEPCOSI121+EE*IEPCCSI131+EE*lEPCOSI141
1 +EE*IEPCOSI15'+EE*EPCCSI16111I'
EPS = EPS * RHOAT * 10. I 4000.




ENERGY LOSS ~ITH POLYNOM CF FITH ORDER
DESCRIBED BY CHU ANO ZIEGlER
RESULT IN (KEV I ANGSTROEMI
E P S





ENERGY LOSS ~ITH PW YNOM OF FIFTH ORDER.
DESCRIBED SY CHU AND ZIEGLER
RESULT IN lKEV I ANGSTROEM)
E P V
EUNCTlON EPV I E)
EE = 4.0026 I FMPART * E
EPV = FPCOVlll+EE*IEPCOVI2'+EE*IEPCOVI31+EE*IEPCOVI41
1 +EE*1 EPCOV(5)+EE*EPCOVI611 111
EPV = EPV * RHOAT * 30. I 4000.
EPV = ZPART * ZPART I 4.0 * EPV
DIMENSION PDPLC122001. PUNIF(2200)
DIMENSION EPCOV(6), EPCOSIl61
COMMON IEPCOI EPCOV, EPCCSI
COMMON IGVAll PI. ATEV. ATFSI, A. A2. A4. RHCAT, PSIINX. PSIINY.
1 ZPART, ZV, ZSI. THEv. THESI, ELSCAT, UCSO. VFERMI.
2 ASO. AS02. AS04, ASOB, ISEC. DPLCM. POPLC, PUNIF
COMMON IBVALI 0, ~IDTH, BANGLE. ORIGIN, CMEGA, PHI. THETA, PRDP,
1 FMV, FMSI, E"PART, EIoH". NU". DEPHI, ZVALlo ZVAL2,
2 COSPHI. SINPHI, Fll. FN1, ROUT
DIMENSION PDPlC(2200), PUNIFI22001
nlMFNSION EPCOVI6l, EPCOSI(6)
CO~~ON IEPCOI EPCOV. EPCOSI
COMMON IGVALI PI, ATFV, ATFSI. A, A2. A4, RHCAT, PSIINX, PSIINY,
1 ZPART, ZV. ZSI, THEV, THESI, ELSCAT. UCSO, VFERMI,
2 ASO, AS02. AS04. AS08, ISEC, OPLCM, PDPlC, PUNIE
cnMMON IBVALI 0, ~IDTH, BANGlE. ORIGIN. CIlEG~, PHI, THET~, PRDP,
1 FMV. FMSI. FMPART, F~"M. NUll. DEPHI, ZltALl. ZVAL2.








































































NUOX : - 5
NPSX = 5









































































































I = I - 1
IF IHETH( I1 .GT. 0.0 I GOTO 4010
IF 11 .GT. 1 J GOTD 40,,0
GOTO 4050
IXG = IXG + 1
I UR II XG I = I
I = 1 - 1
IF IHETHIII .EO. 0.01 GOTO 4030
IF II .GT. 11 GOTO 4040
GOTO 4050
I Ul I I XG) = I + 1
IF IIUllIXGI .GE. (IURIIXGI-IFIoHMJI IXG
IF 11 .EO. 1) GOTO 4050
GOTD 4000
INTERPOLATING ANO SMOOTHING
DEl TAl = WIOTH I lEPV lEI + EPS IEII • CCSAN
I = I - OEl TAl
IF II .l T. 0.1l1 GOTO 3S03
E '" E - ~ 10TH
GOTO 3S02
INTE = IFIX 10.5 + lE - (RIGINI lw10TH I
IF llNTE .GT. 512) GOTO 3501




OUTPUT OF CONTROL INFORMATION
DELNUM = SORT IFLOAT INUMI) I FlOAT I~UMI
00 3600 I '" 1.15
510111=1.0
CONTlNUE
IFIoHM = IFIX lFIoHMI
IFIo = IF~HM - 1
~R lTE 16035201
DO 3510 I = 1.512
11=512-1+1
































































































CC I 5121. DC I 5121
1315141. 1415141. ISl5141
O. ~IDTH. 8ANGLE. ORIGIN. CMEGA, PHI. THETA.
FMV, FMSI. FMPART. F~HM. Nl;M. DEPHI. IVAll. IVAl2.
COSPHI. SINPHI. Fll. F~I. RCTAT
PI. ATFV. ATFSI. A. A2. A4. RHCAT. PSIINX. PSIINY.
IPART. IV. ISI. THEV. THESI. ELSCAT. UCSO. VFERMI.
ASO. AS02. AS04. AS08. ISEC
EPCOVltl. EPCOSI16)
PHILIM. THV1. THV2. THSI, EO. 8S. RESOLE,
















TOTAllli. AVERlll. SOl 11. VMINlllo VMAXlll
BCKSCT
ss::a-=:K:s::as
INTO THE ENERGY MEASURED BY THE DETECTOR






















COSAN = ABS I COS (PI - BANGlE - THETA) )
00 3500 K = 1.150
00 3501 I = 1.150
PI '" BSll.KI
IF IPI .EO. 0.01 GOTG 3S01
E = ELIM - IFlOAT (11 - 1.01 • RESOlE







































































SORT IFM2*FM2 - FMPART*FMPART * ISIN IBANGlEII**2.01
IFKFACT + FMPART * COS 18ANGlEII I IFMPART + FM21
FKFACT * FKFACT
FORMAT












FORMAT 1IHO,T30,'MAX. CHANNEl NUMBER :',1101/1)
FORMAT 15x,10F12.01
FORMAT IIHl,T15.'BACKSCATTERING SPECTRUM - NOT SMOCTHEO'IIII




IF IIXC .LE. IXGI GOTO 4220
CONTINUE
COMMON 18VAli 0, aloTH, 8ANGlE, oRIGIN, CMEGA, PHI, THETA, PRoP,
1 FMV. FMSI. FMPART, F.HM, NUM, oEPHl, ZVAll, ZVAl2,

























































































INX = INDEX - IIF.HM - 11 I 2
HINTIINXI = AVERlll
CAll TAllY IAAV.Sa.TOTAl.AVER,So,VMIN.VMAX,NSo.I,IERI
00 4200 I ,. l.llMSPl
INOEX = IUlIIXCI + I - 1
AXI JI = INDEX
AVIII = HETHIINoEXI
NSo = NSo + 1
AAYINSOI = HETHIINoEXI
IF II .EO. LJMSPll GCTO 4201
IF INSo .l T. IFWHMI GoTo 4200
GOTO 4205
NSOR = I + 1
NSo = 0
4200 CONTINUE
4201 Ir INSD .EO. 11 GoTO 4204
C
C
4204 CONTI NU E
HINTIINDEXI = HETHIINoEX)
PlIIMSPlI = oElNUM * AVERlll
00 4203 II = NSoR,llMSPl
PI111 = oElNUM * AVER/il
4203 CONTINUE
C
00 4202 II = NSoR.1
PIII) = oElNUM * AVERlll
4202 CoNTlNUE
C
00 4320 I = l,llMSPl




CAll TAllY IAAY,S•• TCTAl.AVER,So,VMIN.VMAX,NSo,I,IERI
C
4205 CONTINUE
SPlSUM = FlOAT IllMSPll
CAll SMCoTH IlIMSPl,AX,AY.P,SPlSUM,AC,BC,CC,oC,ZI,Z2,Z3,Z4,Z5,
1 Z6.Z71





IF IlxG .EO. 01 GOTO 4100
I XC = 1





































SEAR(H FOR THE MAXIMUM CF THE DAMAGE PROFILE
SUBROUTINE DAMGPR IDAMAXl
DAMGPR







00 10 I = IdOl
IF IDAMIll .GT. OAMAXl DAMU = DAMlll
10 (ONTINUE
WRITE 16.301 DAMAX









































11.0 - IFMPART I FM2 * SIN IT~ETARII ** 2.01
ITHETARI + SGM2l ** 2.0
* 12 * 1.441'-2 I 12.0 * ISIN ITHETARll ** 2.01
SGM
SGM1 I SGM2
IBVAll Q, ~IOTH, BANGLE, ORIGIN, O~EGA, PHI, THETA. PROP,
FMV, FMSI, FMPART, FWH~. NU~, OEPHI, IVAll, IVAl2,
(OSPHI, SINPHI, FlL, F~l. R(TAT
IGVAll PI, ATFV. ATFSI, A, A2, A4, RHOAT, PSIINX, PSIINY,
IPART, IV, 1SI, THEV, THESI, ELS(AT, U(SQ. VFER~I,







EVALUATION OF THF RUTHERFORO (ROSS SE(TI(N











































( 0 T R A N
z===_:=_:_:.
=as==••=:::•••====•••: •••==•••: :::••••
(AL(UlATION OF THE REAL BA(KS(ATTERING ANGLE
========:=•••_===========.:============2:===
LOGI(AL ROlAT
(OMMON IBVAll Q, ~IOTH, BANGlE, ORIGIN, (MEGA, PHI, THETA, PROP,
1 FMV. FMSI, F~PART, Fk~M. NUM, OEPHI, 1VAl1, IVAl2,
2 (OSPHI, SINPHI, Fll, F~l. R(TAT
XRAR ., (OSPHI * PXREl + SINPHI * PYREl
YBAR = - SINPHI * PXREl + (OSPHI * PYREl
DIAG = SQRT IXBAR*XBAR + YBAR*YBAR + 1.01
Fl ., XBAR I OIAG
FN ., 1.0 I OIAG





































o IST F U
================================




INO ., IFIX 10PTH I OPTMEA * 100.1 I 2 + 1
IF lIND .GT. 1011 GOTD 10

























SUBROUTINE STRUCT lAI 00046760 XSCT21141 = - AS02 00047350C 00046770 XSCT21151 = ASIJ2 00047360C =========z: 00046780 YSCT21111 = A2 0004737uC S T R U C T 00046790 YSC T21121 = AZ 00047380C =========== Clu046800 YSCTZll31 = O. 00047390C ==:==========Z=========2:Z=Z:============ 00046810 YSCTZ1(4) = - AZ 00C47400C STORAGE OF THE CRYSTAllOGRAPHIC STRUCTURE 00046820 YSCTZ1l51 = - AZ 00047410
C ======~==S===R========Z==Z=======~.====== 00046830 C 00047420
( 00046840 XSCTZZI II = AS08 00047430
C OU046850 XSCTZ2121 = 3. * AS08 00047440
CO~~ON ISCA11 XSCATl161, YSCATI161 00046860 XSCT22131 = AS08 00047450
CO~MON ISCA31 XSCAT3161. YSCAT3161 00046 e70 YSCT22111 = AZ 00047460
COMMON ISCAZ11 XSCTZI151. YSCTZI151 00046880 YSCTZ2121 = O. 00047470
CO~MON ISCAZZI XSCTZlI31. YSCTZZl31 00046890 YSCT22131 = - AZ 00047480
CO~MON ISCAZ31 XSCT73121. YSCTZ31Z1 00046900 C 00047490
CO~MON ISCAl41 XSCTZ4131. YSCTZ4131 00046910 XSCTZ~111 = - AS04 00047500
COMMON ISCAZ51 XSCTZ514l, YSCTZ5141 00046920 XSCT23lZ1 = - AS04 0004751u
CO~MON ISCA261 XSCTZ613l, YSCTZ6131 00046930 YSCT23(1) = A4 00U475Z0
CO~~ON IS0271 XSCTZ7121. YSCTZ7l-Z' 00046940 YSC T23 I 21 = - A4 00047530
CO~MON ISCAZ81 XSCTZ8131. YSCTZ8131 00046950 C 00047540
C 00046960 XSCT24111 = 3. * ASOS 00047550
C 00046970 XSCTl4lZ1 = AS08 00047560
AZ = A 1 Z. 00046980 XSCTl4131 = 3. • AS08 0004757C1
Alt = A 1 4. 00046990 YSCTZ4( II = AZ 00047580
ASO = A * SORT I Z. I 00047000 YSCTZ41 Z) = o. 0004759C1
ASOZ = ASO 1 Z. OCl047010 YSCT74131 = - AZ 00047600
AS04 = ASO 1 4. 00047020 C Ou047610
AS08 = ASO 1 8. 00047030 XSCT251 II = o. 000476Z0
C (}0047040 XSCTZ51Z1 = - ASoZ 00047630
C 00047050 XSCT2513) = ASOZ OCl047640 I\)
XSCATlIII = - A4 00047060 XSCT25141 = O. 00047650 ~
XSC AT11 2) = A4 00047070 YSC T25111 = AZ OOU47660
XSCATl131 = - A4 UU047080 YSCTZ5( 21 = O. UOO47670
XSCHIl4) = A4 00047090 YSCT2513) = o. 0004768U
XSCATll51 = - AZ 00047100 YSCT25141 = - A2 00047690
XSCATl(6) = AZ 00047110 r OeG477uO
YSCATllll = AZ 00047120 XSCTZ6111 = - 3. • AS08 000471lu
YSCATlI II = AZ 00047130 XSCT26IZ) = - AS08 000477Z0
YSC ATli 3 I = - AZ 00047140 XSC T26 I 3 I =-3.*AS08 00047730
YSCATll41 = - Al 00047150 YSC T26 I 11 = AZ 00047740
YSCATl (5) = O. 00047160 YSCT26121 = O. o004775u
YSCATll61 = O. 00047170 YSC T2613) = - AZ 0(}047760
( 00047180 C 00047770
XSCABlll = - AZ OUU47190 XSCTZ7(1) = AS04 uOC47780
XSCAT31l1 = - Al 00047200 XSCT271Z1 = AS04 00047790
XSCAT313) = AZ 00047210 YSCT27I11 = A4 00G47800
XSCAT3141 = AZ OO041Z20 YSCT27lZ1 = - A4 00047810
XSCAT3151 = O. 00047Z30 C 000478Z0
XSCAT3161 = o. O.:l047Z40 XSCTZ8111 = - AS08 (,0047830
YSCAT3I11 = A4 00047Z50 XSC TZ81 ZI = - 3. • AS08 00047840
YSC AB I Z) = - A4 00047Z60 XSCTl8(3) = - AS08 00047850
YSCAT3131 = A4 00047Z70 YSCTZ8111 = AZ .:10047860
YSCAT314) = - A4 00047280 YSCTl8121 = O. 00047870
YSCAT3151 = AZ 00047Z90 YSCT28131 = - Al 00047880
YSCAT3161 = - AZ 00e47300 C 00047890
C üu047310 C 00041900
XSCTZIlII = - ASOZ 000473Z0 RF.TURN Ou047910
XSCT21ll1 = ASOl 00047330 F.ND 00047920
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6.9662,.8975 •• 8315 •• 7684,.7083 •• 6511,.597C,.5459,.4979,.4528,.4107,00046080
7.3715 •• 3351 •• 3015•• 2704 •• 2419 •• 2158,.1920 •• 1703 •• 1506,.1329 •• 1169.00048090
8.1J25 •• 0696 •• 0182 •• 06AO •• 0590 •• 0510,.0439,.0316,.0324,.0211,.0236,00~48100
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